
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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‐BP041425.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP024516.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.875   299  304  317 rVB   121391    173103   4.03%   0.545%
  2   5.328   375  381  401 rBV  1352330   2000644  46.55%   6.293%
  3   6.893   638  647  667 rBV  1225933   2091391  48.66%   6.579%
  4   7.704   779  785  794 rBV   549444    865985  20.15%   2.724%
  5   8.851   973  980  998 rBV   748126   1317509  30.66%   4.144%
 
  6  10.475  1248 1256 1272 rBV   687887   1244951  28.97%   3.916%
  7  12.763  1640 1645 1651 rVB5   32690     51791   1.21%   0.163%
  8  12.951  1668 1677 1686 rBV  1707432   2743871  63.85%   8.631%
  9  13.110  1700 1704 1714 rVB2   61549    104897   2.44%   0.330%
 10  13.757  1809 1814 1822 rBV2  245694    374616   8.72%   1.178%
 
 11  13.875  1830 1834 1842 rVB3   65658    124994   2.91%   0.393%
 12  14.080  1864 1869 1874 rBV4  127574    252091   5.87%   0.793%
 13  14.133  1875 1878 1880 rVV2   75260     90749   2.11%   0.285%
 14  14.169  1880 1884 1891 rVB   408787    549194  12.78%   1.728%
 15  14.245  1893 1897 1902 rBV4   73350    140653   3.27%   0.442%
 
 16  14.310  1903 1908 1909 rBV   204068    278510   6.48%   0.876%
 17  14.345  1909 1914 1922 rVB  1127989   1768289  41.15%   5.562%
 18  14.433  1925 1929 1934 rBV3   86932    159203   3.70%   0.501%
 19  14.669  1965 1969 1973 rBV2  101810    197280   4.59%   0.621%
 20  14.880  2001 2005 2008 rBV2  161506    250735   5.83%   0.789%
 
 21  15.010  2024 2027 2032 rVB2  187770    262267   6.10%   0.825%
 22  15.074  2033 2038 2044 rVV4  180508    313605   7.30%   0.986%
 23  15.145  2045 2050 2058 rBV2  452457    832315  19.37%   2.618%
 24  15.863  2167 2172 2179 rBV  1853130   3152775  73.36%   9.918%
 25  17.151  2387 2391 2397 rBV  1406395   2096720  48.79%   6.596%
 
 26  18.092  2548 2551 2555 rVB3  490547    562435  13.09%   1.769%
 27  19.868  2849 2853 2860 rVB  3271765   4297593 100.00%  13.519%
 28  21.592  3141 3146 3152 rVB  1565681   2341775  54.49%   7.366%
 29  21.762  3172 3175 3185 rVB   266948    449945  10.47%   1.415%
 30  24.950  3707 3717 3730 rVB   907531   2699784  62.82%   8.493%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    31789670
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.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\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.875    4.00 ng         173103   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.704

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 25
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 17
 4 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 10
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
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Abundance Scan 304 (4.875 min): BP024516.D\data.ms (-299) (-)
43.0

102.0 176.7 267.1 426.0353.0 489.8549.2
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Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
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Abundance #4529: 2,3-Butanedione, monooxime
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m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

126.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.05   62.97%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.00   26.26%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  57.95   16.90%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.05    9.39%

8270E‐BP041425.M Sat May 03 06:42:46 2025                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
COMP-5



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Borinic acid, diethyl‐, 3,3...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.757    4.24 ng         374616   Acenaphthene‐d10           14.345

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Borinic acid, diethyl‐, 3,3,5‐tr... 208 C13H25BO       057387‐76‐5 50
 2 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 38
 3 2‐Anthracenamine                    193 C14H11N        000613‐13‐8 38
 4 2‐Pentanone, 4‐cyclohexylidene‐3... 222 C15H26O        313253‐65‐5 37
 5 1H‐Pyrazole, 3,5‐bis(1,1‐dimethy... 208 C13H24N2       125281‐21‐2 35
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0
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m/z-->

Abundance Scan 1814 (13.757 min): BP024516.D\data.ms (-1809) (-)
193.2

69.1

135.1 282.8 369.1 496.0429.2
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Abundance #85189: Borinic acid, diethyl-, 3,3,5-trimethyl-1-cyclohexe
193.0123.0

41.0
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Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
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Abundance #68072: 2-Anthracenamine
193.0

97.0

39.0

13.50 14.00

m/z 193.15  100.00%

13.50 14.00

m/z  69.10   42.70%

13.50 14.00

m/z 123.10   41.22%

13.50 14.00

m/z 109.10   35.41%

13.50 14.00

m/z  83.00   34.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown14.080                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.080    2.85 ng         252091   Acenaphthene‐d10           14.345

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2(1H)‐Naphthalenone, octahydro‐4... 208 C14H24O        054594‐42‐2 46
 2 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 38
 3 2,6‐Heptadienal, 2,4‐dimethyl‐      138 C9H14O         085136‐08‐9 38
 4 1H‐Indene, 5‐butyl‐6‐hexyloctahy... 264 C19H36         055044‐36‐5 27
 5 1‐Cyclohexanol, 2‐(3‐methyl‐1,3‐... 208 C14H24O        1000196‐01‐6 25
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Abundance Scan 1869 (14.080 min): BP024516.D\data.ms (-1864) (-)
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Abundance #85288: 2(1H)-Naphthalenone, octahydro-4a-methyl-7-(1
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Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
193.0

123.0

55.0
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m/z-->

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

14.00

m/z 109.10  100.00%

14.00

m/z  69.05   95.45%

14.00

m/z 193.15   95.43%

14.00

m/z  55.05   87.61%

14.00

m/z  83.05   77.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown14.169                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.169    6.21 ng         549194   Acenaphthene‐d10           14.345

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 37
 2 2‐Phenylindolizine                  193 C14H11N        025379‐20‐8 27
 3 1‐(p‐Fluorophenyl)‐4‐piperidone     193 C11H12FNO      1000238‐56‐7 27
 4 6‐Methylphenanthridine              193 C14H11N        003955‐65‐5 27
 5 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 25
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Abundance Scan 1884 (14.169 min): BP024516.D\data.ms (-1880) (-)
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Abundance #85382: 1H-Indene, octahydro-2,2,4,4,7,7-hexamethyl-, tr
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Abundance #68084: 2-Phenylindolizine
193.0

83.0
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Abundance #67695: 1-(p-Fluorophenyl)-4-piperidone
193.0

123.0

42.0

14.00 14.50

m/z 193.15  100.00%

14.00 14.50

m/z  97.10   54.48%

14.00 14.50

m/z  69.05   54.20%

14.00 14.50

m/z 109.10   52.36%

14.00 14.50

m/z  41.05   47.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  cis‐Calamenene                  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.669    2.23 ng         197280   Acenaphthene‐d10           14.345

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 cis‐Calamenene                      202 C15H22         072937‐55‐4 76
 2 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 202 C15H22         000483‐77‐2 76
 3 trans‐Calamenene                    202 C15H22         073209‐42‐4 76
 4 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 174 C13H18         000475‐03‐6 59
 5 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 174 C13H18         021693‐51‐6 59
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5000

m/z-->

Abundance Scan 1969 (14.669 min): BP024516.D\data.ms (-1965) (-)
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Abundance #78023: cis-Calamenene
159.0

91.027.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #78072: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-1,6-dimethyl-4-(
159.0

28.0 91.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #78025: trans-Calamenene
159.0

70.0

14.50 15.00

m/z 159.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 123.10   14.83%

14.50 15.00

m/z  55.00   13.13%

14.50 15.00

m/z 160.05   13.08%

14.50 15.00

m/z  41.10   12.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown14.880                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.880    2.84 ng         250735   Acenaphthene‐d10           14.345

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,6‐Trimethylbenzyl mercaptan,... 208 C12H16OS       1439439‐12‐9 41
 2 3‐(Difluoromethyl)‐1H‐pyrazol‐5‐... 133 C4H5F2N3       1284220‐49‐0 38
 3 L‐Valine, N‐(4‐ethylbenzoyl)‐, p... 291 C17H25NO3      1000346‐62‐9 38
 4 Benzamide, 4,N‐diethyl‐N‐(2‐pent... 247 C16H25NO       1000489‐43‐6 38
 5 Glycine, N‐(4‐ethylbenzoyl)‐, pe... 277 C16H23NO3      1000314‐51‐6 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2005 (14.880 min): BP024516.D\data.ms (-2001) (-)
133.1

57.1

204.1

281.1 355.1 416.2 494.3

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

5000

m/z-->

Abundance #84944: 2,4,6-Trimethylbenzyl mercaptan, S-acetyl-
133.0

208.043.0

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

5000

m/z-->

Abundance #16722: 3-(Difluoromethyl)-1H-pyrazol-5-amine
133.0

52.0

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

5000

m/z-->

Abundance #187837: L-Valine, N-(4-ethylbenzoyl)-, propyl ester
133.0

204.0

43.0 291.0

14.50 15.00

m/z 133.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  57.10   44.76%

14.50 15.00

m/z  71.05   42.11%

14.50 15.00

m/z  43.10   33.30%

14.50 15.00

m/z  55.00   33.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown15.010                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.010    2.97 ng         262267   Acenaphthene‐d10           14.345

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[6.1.0]nonane, 9‐bromo‐9‐... 216 C10H17Br       059474‐03‐2 44
 2 Naphthalene, 2‐butyldecahydro‐      194 C14H26         006305‐52‐8 35
 3 Hexahydroindole                     123 C8H13N         018159‐32‐5 30
 4 Silane, dimethyldi(2,4‐cyclopent... 188 C12H16Si       018053‐74‐2 27
 5 Naphthalene, 1,1'‐ethylidenebis[... 302 C22H38         054934‐70‐2 22

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance Scan 2027 (15.010 min): BP024516.D\data.ms (-2024) (-)
193.2123.1

41.1

281.9 461.0342.0 519.8401.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #93657: Bicyclo[6.1.0]nonane, 9-bromo-9-methyl-, (1.alph
81.0

146.0
216.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #69402: Naphthalene, 2-butyldecahydro-
137.0

41.0

194.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #11656: Hexahydroindole
123.0

55.0

15.00

m/z 193.20  100.00%

15.00

m/z 123.10   91.33%

15.00

m/z  95.05   83.28%

15.00

m/z  81.05   67.63%

15.00

m/z 109.10   64.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown15.075                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.075    3.55 ng         313605   Acenaphthene‐d10           14.345

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Bromo‐8‐chlorooctane              226 C8H16BrCl      1000438‐83‐6 35
 2 1‐(p‐Fluorophenyl)‐4‐piperidone     193 C11H12FNO      1000238‐56‐7 25
 3 Benzhydrazide, N2‐(bicyclo[2.2.1... 258 C15H15FN2O     1000274‐01‐8 22
 4 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 18
 5 Geranyl bromide                     216 C10H17Br       006138‐90‐5 14

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2038 (15.074 min): BP024516.D\data.ms (-2033) (-)
193.2

69.0

128.0
282.8 417.2341.5 475.1534.6

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

5000

m/z-->

Abundance #107386: 1-Bromo-8-chlorooctane
69.0

135.0

228.0

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

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

5000

m/z-->

Abundance #145802: Benzhydrazide, N2-(bicyclo[2.2.1]hept-2-en-5-y
123.0

193.0

39.0 258.0

15.00

m/z 193.20  100.00%

15.00

m/z  69.05   74.62%

15.00

m/z 123.10   65.09%

15.00

m/z  55.00   63.55%

15.00

m/z  41.10   56.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  2,11‐Dioxabicyclo[4.4.1]und...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.145    9.41 ng         832315   Acenaphthene‐d10           14.345

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,11‐Dioxabicyclo[4.4.1]undeca‐3... 222 C13H18O3       070412‐52‐1 53
 2 Silane, dimethyldi(2,4‐cyclopent... 188 C12H16Si       018053‐74‐2 50
 3 Benzamide, 4‐fluoro‐N‐allyl‐N‐et... 207 C12H14FNO      1000446‐42‐7 47
 4 1‐Butanone, 1‐bicyclo[4.1.0]hept... 166 C11H18O        054764‐62‐4 47
 5 3‐Fluorobenzoic acid, 3‐methylbu... 208 C12H13FO2      154559‐38‐3 46

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2050 (15.145 min): BP024516.D\data.ms (-2045) (-)
123.1

55.1 207.2

354.8 415.2266.9 475.4 547.9

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #101544: 2,11-Dioxabicyclo[4.4.1]undeca-3,5-dien-10-one
123.0

43.0

222.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #62860: Silane, dimethyldi(2,4-cyclopentadien-1-yl)-
123.0

188.0
43.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #83706: Benzamide, 4-fluoro-N-allyl-N-ethyl-
123.0

207.0
56.0

15.00 15.50

m/z 123.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  81.05   38.38%

15.00 15.50

m/z  69.10   38.09%

15.00 15.50

m/z 109.10   37.44%

15.00 15.50

m/z  95.05   35.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.092    5.36 ng         562435   Phenanthrene‐d10           17.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 96
 2 Heptadecanoic acid                  270 C17H34O2       000506‐12‐7 64
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 50
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 46
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 41

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2551 (18.092 min): BP024516.D\data.ms (-2548) (-)
73.0

213.2
145.1

280.1 357.1 428.8 536.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

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

5000

m/z-->

Abundance #161157: Heptadecanoic acid
73.0

270.0

171.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

185.0

15.0

18.00

m/z  73.00  100.00%

18.00

m/z  43.10   87.96%

18.00

m/z  55.10   86.13%

18.00

m/z  60.00   79.87%

18.00

m/z  41.10   78.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Triphenylphosphine oxide        Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.762    3.84 ng         449945   Chrysene‐d12               21.592

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 91
 2 Cobalt,(.eta.<5>‐2,4‐cyclopentad... 277 C16H15BCo      036682‐12‐9 59
 3 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 52
 4 Formaldehyde, (triphenylphosphor... 304 C19H17N2P      015990‐54‐2 45
 5 (Carbethoxymethyl)‐triphenylphos... 428 C22H22BrO2P    001530‐45‐6 42

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3175 (21.762 min): BP024516.D\data.ms (-3172) (-)
277.0

199.077.0

139.0 342.0 429.0 503.1

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

5000

m/z-->

Abundance #171172: Triphenylphosphine oxide
277.0

77.0 199.0

14.0

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

5000

m/z-->

Abundance #169624: Cobalt,(.eta.<5>-2,4-cyclopentadien-1-yl)[(1,2,3
277.0

59.0
185.0124.0

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

5000

m/z-->

Abundance #190048: (E)-7-Benzylidene-1-azabicyclo[3.2.1]octan-5-y
277.0

77.0
183.0

21.50 22.00

m/z 277.00  100.00%

21.50 22.00

m/z 278.10   32.76%

21.50 22.00

m/z 199.00   18.50%

21.50 22.00

m/z 183.00   18.44%

21.50 22.00

m/z  77.00   17.84%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP050225\
  Data File : BP024516.D                                          
  Acq On    : 02 May 2025  19:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1932‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041425.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   4.875     4.0  ng     173103   1   7.704  865985  20.0
Borinic acid, d...  13.757     4.2  ng     374616   3  14.345 1768290  20.0
unknown14.080       14.080     2.9  ng     252091   3  14.345 1768290  20.0
unknown14.169       14.169     6.2  ng     549194   3  14.345 1768290  20.0
cis‐Calamenene      14.669     2.2  ng     197280   3  14.345 1768290  20.0
unknown14.880       14.880     2.8  ng     250735   3  14.345 1768290  20.0
unknown15.010       15.010     3.0  ng     262267   3  14.345 1768290  20.0
unknown15.075       15.075     3.5  ng     313605   3  14.345 1768290  20.0
2,11‐Dioxabicyc...  15.145     9.4  ng     832315   3  14.345 1768290  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.092     5.4  ng     562435   4  17.151 2096720  20.0
Triphenylphosph...  21.762     3.8  ng     449945   5  21.592 2341780  20.0
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