
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  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‐BP051325.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP024761.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.822   289  295  303 rBV   123891    178779   3.12%   0.497%
  2   5.287   367  374  392 rBV  1251637   2019642  35.29%   5.613%
  3   6.858   634  641  664 rBV  1075369   2136152  37.33%   5.937%
  4   7.652   767  776  786 rBV   478906    754559  13.19%   2.097%
  5   8.799   964  971  990 rBV   761726   1384603  24.20%   3.848%
 
  6  10.422  1237 1247 1263 rBV   555368   1045548  18.27%   2.906%
  7  12.628  1617 1622 1626 rBV5   47208     98457   1.72%   0.274%
  8  12.704  1631 1635 1640 rVB4  101090    175487   3.07%   0.488%
  9  12.893  1657 1667 1676 rBV  1923767   3452414  60.33%   9.595%
 10  13.051  1690 1694 1702 rVB2  179283    307930   5.38%   0.856%
 
 11  13.493  1765 1769 1772 rBV4   69396    127327   2.23%   0.354%
 12  13.698  1799 1804 1809 rBV   736163   1008199  17.62%   2.802%
 13  13.769  1813 1816 1820 rVV3  176877    257861   4.51%   0.717%
 14  13.822  1820 1825 1832 rVB3  193228    427238   7.47%   1.187%
 15  14.016  1854 1858 1864 rBV7  356640    766581  13.40%   2.131%
 
 16  14.069  1865 1867 1870 rVV4  187695    222325   3.89%   0.618%
 17  14.110  1870 1874 1882 rVB  1187617   1724613  30.14%   4.793%
 18  14.181  1883 1886 1892 rBV3  221359    427334   7.47%   1.188%
 19  14.251  1893 1898 1900 rBV2  507845    853019  14.91%   2.371%
 20  14.287  1900 1904 1911 rVB  1042012   1768919  30.91%   4.916%
 
 21  14.616  1956 1960 1963 rBV   308906    459960   8.04%   1.278%
 22  14.822  1991 1995 2003 rBV2  635422   1388717  24.27%   3.860%
 23  14.916  2009 2011 2014 rBV3  386247    559402   9.78%   1.555%
 24  15.087  2035 2040 2046 rBV2 1410593   2499679  43.68%   6.947%
 25  15.810  2160 2163 2169 rVB  1923681   2500151  43.69%   6.949%
 
 26  19.816  2840 2844 2850 rVB  4158817   5722496 100.00%  15.905%
 27  21.522  3130 3134 3140 rVB  1126894   1722516  30.10%   4.787%
 28  24.804  3684 3692 3704 rBV   698274   1990426  34.78%   5.532%
 
 
                        Sum of corrected areas:    35980334
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.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\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.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 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.822    4.74 ng         178779   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.652

 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 1,2‐Butanediol                       90 C4H10O2        000584‐03‐2 17
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 5 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
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Abundance Scan 295 (4.822 min): BP024761.D\data.ms (-289) (-)
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Abundance #2578: 1,2-Butanediol
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentam...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.051    3.48 ng         307930   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 55
 2 1‐(p‐Fluorophenyl)‐4‐piperidone     193 C11H12FNO      1000238‐56‐7 47
 3 o‐Isobutyranisidide                 193 C11H15NO2      071182‐38‐2 35
 4 2‐((Trimethylsilyl)thio)nicotino... 208 C9H12N2SSi     1000474‐02‐5 25
 5 Acetylene, 1‐(2‐aminophenyl)‐2‐p... 193 C14H11N        1000380‐73‐4 22
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Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
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Abundance #67695: 1-(p-Fluorophenyl)-4-piperidone
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown13.698                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.698   11.40 ng        1008200   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Borinic acid, diethyl‐, 3,3,5‐tr... 208 C13H25BO       057387‐76‐5 42
 2 2‐Pentanone, 4‐cyclohexylidene‐3... 222 C15H26O        313253‐65‐5 38
 3 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 38
 4 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 35
 5 Butan‐2‐one, 1‐[3‐(3,3‐dimethyl‐... 278 C16H26N2O2     1000303‐34‐2 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1804 (13.698 min): BP024761.D\data.ms (-1799) (-)
193.2

123.141.1

326.8 415.0 503.2264.9

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
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Abundance #101995: 2-Pentanone, 4-cyclohexylidene-3,3-diethyl-
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Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
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m/z 193.15  100.00%
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m/z 123.10   39.18%

13.50 14.00

m/z  69.10   37.83%

13.50 14.00

m/z  41.10   34.07%

13.50 14.00

m/z 109.10   31.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown13.769                   Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.769    2.92 ng         257861   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 42
 2 Decane, 3,8‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐55‐9 35
 3 7‐Methyl‐1(2H)‐isoquinolinone       159 C10H9NO        026829‐47‐0 35
 4 2‐(4‐(2‐Methylprop‐1‐en‐1‐yl)phe... 203 C13H17NO       1000466‐09‐8 35
 5 2‐Hydroxy‐4‐methyl‐1,3‐thiazole‐... 159 C5H5NO3S       875237‐46‐0 35
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Abundance #35655: 7-Methyl-1(2H)-isoquinolinone
159.0

77.0
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m/z 159.10  100.00%
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m/z  57.10   73.77%
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m/z  71.10   72.03%

13.50 14.00

m/z  43.10   62.53%

13.50 14.00

m/z  85.05   40.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown13.822                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.822    4.83 ng         427238   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 83
 2 1‐(p‐Fluorophenyl)‐4‐piperidone     193 C11H12FNO      1000238‐56‐7 38
 3 Iminostilbene                       193 C14H11N        000256‐96‐2 38
 4 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 38
 5 Benzenamine, 4‐(hexyloxy)‐          193 C12H19NO       039905‐57‐2 27
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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 #68060: Iminostilbene
193.0

96.0
38.0

13.50 14.00

m/z 193.20  100.00%

13.50 14.00

m/z 109.05   50.65%

13.50 14.00

m/z  55.10   46.41%

13.50 14.00

m/z  57.10   46.31%

13.50 14.00

m/z  69.10   46.15%

8270E‐BP051325.M Fri May 23 12:23:29 2025                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
RBR251675



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown14.016                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.016    8.67 ng         766581   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 93
 2 2,6‐Heptadienal, 2,4‐dimethyl‐      138 C9H14O         085136‐08‐9 46
 3 4‐[(2‐Fluorophenyl)methyl]piperi... 193 C12H16FN       194288‐97‐6 46
 4 1‐Anthracenamine                    193 C14H11N        000610‐49‐1 25
 5 Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐2‐meth... 124 C9H16          019781‐47‐6 15

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1858 (14.016 min): BP024761.D\data.ms (-1854) (-)
193.2109.1

41.1

357.0 429.0294.9 549.0490.3

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 #67959: 4-[(2-Fluorophenyl)methyl]piperidine
193.056.0

135.0

14.00

m/z 193.15  100.00%

14.00

m/z 109.10   84.15%

14.00

m/z  69.10   80.65%

14.00

m/z  95.10   78.59%

14.00

m/z  41.10   69.12%

8270E‐BP051325.M Fri May 23 12:23:31 2025                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
RBR251675



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Decahydro‐8a‐ethyl‐1,1,4a,6...  Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.069    2.51 ng         222325   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐8a‐ethyl‐1,1,4a,6‐tetr... 222 C16H30         1000100‐23‐6 90
 2 Naphthalene, decahydro‐1,4a‐dime... 208 C15H28         030824‐81‐8 30
 3 Propanamide, N‐(4‐methoxyphenyl)... 193 C11H15NO2      1000307‐32‐2 22
 4 1‐(4‐Fluorophenyl)‐2‐(methoxymet... 222 C12H11FO3      1000388‐14‐4 18
 5 4‐Hydroxyphenyl pyrrolidinyl thione 207 C11H13NOS      084783‐02‐8 14

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1867 (14.069 min): BP024761.D\data.ms (-1865) (-)
109.1

207.2

41.1

294.8 371.2 549.8477.2

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

5000

m/z-->

Abundance #102204: Decahydro-8a-ethyl-1,1,4a,6-tetramethylnaphth
123.0 207.0

55.0

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

5000

m/z-->

Abundance #85390: Naphthalene, decahydro-1,4a-dimethyl-7-(1-met
109.0

41.0

208.0

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

5000

m/z-->

Abundance #67841: Propanamide, N-(4-methoxyphenyl)-2-methyl-
123.0

193.0

43.0

14.00

m/z 109.10  100.00%

14.00

m/z 123.10   94.47%

14.00

m/z 207.20   82.47%

14.00

m/z  95.10   71.49%

14.00

m/z  81.00   62.76%

8270E‐BP051325.M Fri May 23 12:23:33 2025                                                      Page: 9
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown14.110                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.110   19.50 ng        1724610   Acenaphthene‐d10           14.287

 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 38
 3 2,6‐Heptadienal, 2,4‐dimethyl‐      138 C9H14O         085136‐08‐9 18
 4 4‐Cyano‐4'‐methylbiphenyl           193 C14H11N        050670‐50‐3 18
 5 [1,1'‐Biphenyl]‐4‐acetonitrile      193 C14H11N        031603‐77‐7 18

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1874 (14.110 min): BP024761.D\data.ms (-1870) (-)
193.2

109.141.1

282.0 355.0 489.0414.4 547.7

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

84.0

26.0

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

14.00 14.50

m/z 193.20  100.00%

14.00 14.50

m/z 109.10   52.94%

14.00 14.50

m/z  69.10   51.94%

14.00 14.50

m/z  97.10   51.61%

14.00 14.50

m/z  41.10   49.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown14.181                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.181    4.83 ng         427334   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐(2,2,6‐Trimethylcyclohexyl)hex... 226 C15H30O        070788‐30‐6 43
 2 Aristolene epoxide                  220 C15H24O        1000151‐48‐9 22
 3 Cyclohexanone, 2‐(1‐methyl‐2‐nit... 185 C9H15NO3       019307‐62‐1 15
 4 Tetradecahydrocyclododeca[c]furan   210 C14H26O        042824‐62‐4 15
 5 Benzeneacetic acid, 4‐fluoro‐.al... 168 C8H5FO3        002251‐76‐5 14

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1886 (14.181 min): BP024761.D\data.ms (-1883) (-)
123.155.1

193.1

355.0280.9 428.7 503.4

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

5000

m/z-->

Abundance #107169: 1-(2,2,6-Trimethylcyclohexyl)hexan-3-ol
123.055.0

193.0

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

5000

m/z-->

Abundance #99179: Aristolene epoxide
41.0 123.0

220.0

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

5000

m/z-->

Abundance #60311: Cyclohexanone, 2-(1-methyl-2-nitroethyl)-
41.0

109.0

168.0

14.00 14.50

m/z 123.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  55.10   95.14%

14.00 14.50

m/z  69.10   93.07%

14.00 14.50

m/z  41.10   86.81%

14.00 14.50

m/z 109.10   68.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.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‐Phenylpropionic acid, 4'‐...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.616    5.20 ng         459960   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Phenylpropionic acid, 4'‐(2‐me... 218 C14H18O2       1010454‐94‐3 89
 2 trans‐Calamenene                    202 C15H22         073209‐42‐4 87
 3 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 202 C15H22         000483‐77‐2 78
 4 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 174 C13H18         000475‐03‐6 72
 5 Indan, 1,1,6,7‐tetramethyl‐         174 C13H18         016204‐58‐3 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1960 (14.616 min): BP024761.D\data.ms (-1956) (-)
159.1

57.1
218.2 354.8282.1 438.7 514.8

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

5000

m/z-->

Abundance #96690: 2-Phenylpropionic acid, 4'-(2-methyl-1-propenyl)-
159.0

218.0
91.0

29.0

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

5000

m/z-->

Abundance #78025: trans-Calamenene
159.0

70.0

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

5000

m/z-->

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

28.0 91.0

14.50 15.00

m/z 159.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 160.10   13.87%

14.50 15.00

m/z 129.00    9.64%

14.50 15.00

m/z  57.10    9.59%

14.50 15.00

m/z 189.10    9.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  unknown14.822                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.822   15.70 ng        1388720   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octatriacontyl pentafluoropropio... 697 C41H77F5O2     1000351‐89‐1 43
 2 2,4,6‐Trimethylbenzyl mercaptan,... 236 C14H20OS       1010469‐60‐2 30
 3 Benzene, 1,3,5‐trimethyl‐2‐propyl‐  162 C12H18         004810‐04‐2 30
 4 Hexatriacontyl pentafluoropropio... 669 C39H73F5O2     1000351‐89‐0 30
 5 Tetratriacontyl heptafluorobutyrate 691 C38H69F7O2     1000351‐84‐1 27

0 50 100150200250300350400450500550600650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1995 (14.822 min): BP024761.D\data.ms (-1991) (-)
133.1

57.1

205.2 354.9280.9 448.8521.0

0 50 100150200250300350400450500550600650
0

5000

m/z-->

Abundance #349148: Octatriacontyl pentafluoropropionate
57.0

139.0
281.0 532.0 678.0355.0429.0

0 50 100150200250300350400450500550600650
0

5000

m/z-->

Abundance #118480: 2,4,6-Trimethylbenzyl mercaptan, S-(2-methylp
133.0

43.0 236.0

0 50 100150200250300350400450500550600650
0

5000

m/z-->

Abundance #37978: Benzene, 1,3,5-trimethyl-2-propyl-
133.0

41.0

14.50 15.00

m/z 133.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  57.10   58.89%

14.50 15.00

m/z  71.10   51.69%

14.50 15.00

m/z  43.10   47.99%

14.50 15.00

m/z  55.10   40.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  unknown14.916                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.916    6.32 ng         559402   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 41
 2 Silane, chlorodiethyl(2‐methylpe... 222 C10H23ClOSi    1000363‐79‐1 38
 3 1‐Cyclohexene‐1‐carboxaldehyde, ... 152 C10H16O        000432‐25‐7 15
 4 1H‐Isoindole‐1,3(2H)‐dithione, 2... 193 C9H7NS2        035373‐10‐5 15
 5 5‐(3‐Aminophenyl)‐1,3,4‐oxadiazo... 193 C8H7N3OS       203268‐82‐0 15
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Abundance Scan 2011 (14.916 min): BP024761.D\data.ms (-2009) (-)
193.269.0
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Abundance #85382: 1H-Indene, octahydro-2,2,4,4,7,7-hexamethyl-, tr
193.0
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136.0
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Abundance #100849: Silane, chlorodiethyl(2-methylpent-3-yloxy)-
109.0 193.0

43.0
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Abundance #29338: 1-Cyclohexene-1-carboxaldehyde, 2,6,6-trimethy
41.0 137.0

15.00

m/z 193.20  100.00%

15.00

m/z  69.05   89.37%

15.00

m/z  55.10   80.17%

15.00

m/z  41.10   67.59%

15.00

m/z 109.10   63.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  unknown15.087                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.087   28.26 ng        2499680   Acenaphthene‐d10           14.287

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentanamide, N‐(4‐methoxyphenyl)‐   207 C12H17NO2      1000306‐89‐3 46
 2 4‐Fluorobenzoic acid, 3‐pentadec... 350 C22H35FO2      1000280‐68‐4 43
 3 Bicyclo[4.1.0]heptane‐7‐carboxam... 222 C11H14N2OS     329912‐72‐3 43
 4 photocitral A                       152 C10H16O        055253‐28‐6 43
 5 4‐Fluorobenzoic acid, 5‐pentadec... 350 C22H35FO2      1000280‐68‐6 43
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Abundance Scan 2040 (15.087 min): BP024761.D\data.ms (-2035) (-)
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Abundance #83752: Pentanamide, N-(4-methoxyphenyl)-
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Abundance #259869: 4-Fluorobenzoic acid, 3-pentadecyl ester
123.0

41.0

210.0
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Abundance #101023: Bicyclo[4.1.0]heptane-7-carboxamide, N-(2-thia
123.0

55.0
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15.00

m/z 123.10  100.00%
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m/z 109.10   36.23%

15.00

m/z  95.10   32.95%

15.00

m/z  81.10   32.66%

15.00

m/z 207.20   31.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052225\
  Data File : BP024761.D                                          
  Acq On    : 22 May 2025  16:22
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2097‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP051325.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‐...   4.822     4.7  ng     178779   1   7.652  754559  20.0
Decahydro‐1,1,4...  13.051     3.5  ng     307930   3  14.287 1768920  20.0
unknown13.698       13.698    11.4  ng    1008200   3  14.287 1768920  20.0
unknown13.769       13.769     2.9  ng     257861   3  14.287 1768920  20.0
unknown13.822       13.822     4.8  ng     427238   3  14.287 1768920  20.0
unknown14.016       14.016     8.7  ng     766581   3  14.287 1768920  20.0
Decahydro‐8a‐et...  14.069     2.5  ng     222325   3  14.287 1768920  20.0
unknown14.110       14.110    19.5  ng    1724610   3  14.287 1768920  20.0
unknown14.181       14.181     4.8  ng     427334   3  14.287 1768920  20.0
2‐Phenylpropion...  14.616     5.2  ng     459960   3  14.287 1768920  20.0
unknown14.822       14.822    15.7  ng    1388720   3  14.287 1768920  20.0
unknown14.916       14.916     6.3  ng     559402   3  14.287 1768920  20.0
unknown15.087       15.087    28.3  ng    2499680   3  14.287 1768920  20.0
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