
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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‐BP052924.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP020507.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.040     4    9   22 rVB  2330674   3397881  33.78%   4.114%
  2   3.558    93   97  106 rBV   247772    340622   3.39%   0.412%
  3   4.934   323  331  336 rBV    75318    113506   1.13%   0.137%
  4   5.375   399  406  419 rBV  2968987   4457417  44.31%   5.396%
  5   6.934   662  671  683 rBV  3020098   4770460  47.42%   5.775%
 
  6   7.764   805  812  819 rBV  1021789   1640056  16.30%   1.985%
  7   8.905   996 1006 1015 rBV  1792442   3065686  30.47%   3.711%
  8   9.463  1095 1101 1107 rVB    84520    129947   1.29%   0.157%
  9  10.534  1275 1283 1290 rBV  1361549   2365727  23.52%   2.864%
 10  11.269  1400 1408 1415 rBV   178320    314311   3.12%   0.381%
 
 11  12.999  1691 1702 1709 rBV  4703704   7213874  71.71%   8.733%
 12  14.387  1928 1938 1945 rBV  2018098   3191037  31.72%   3.863%
 13  15.904  2189 2196 2207 rBV  3583591   5188800  51.58%   6.282%
 14  17.198  2409 2416 2420 rBV  2441928   3709487  36.87%   4.491%
 15  17.240  2420 2423 2430 rVV   867650   1262534  12.55%   1.528%
 
 16  17.334  2434 2439 2445 rVB    75908    125625   1.25%   0.152%
 17  17.616  2483 2487 2492 rVB    85760    116375   1.16%   0.141%
 18  18.110  2564 2571 2574 rBV   113023    184816   1.84%   0.224%
 19  18.151  2574 2578 2587 rVB2  534573    795653   7.91%   0.963%
 20  18.292  2598 2602 2607 rBV2  127617    217760   2.16%   0.264%
 
 21  18.516  2635 2640 2650 rBV5  165431    335821   3.34%   0.407%
 22  18.634  2656 2660 2662 rBV    76821    115794   1.15%   0.140%
 23  18.663  2662 2665 2672 rVB   176000    273528   2.72%   0.331%
 24  19.057  2727 2732 2738 rBV3   65123    140557   1.40%   0.170%
 25  19.198  2753 2756 2763 rVB2   85724    136857   1.36%   0.166%
 
 26  19.328  2773 2778 2786 rBV  1919117   2868686  28.52%   3.473%
 27  19.481  2800 2804 2809 rVB2  209286    313423   3.12%   0.379%
 28  19.704  2831 2842 2850 rBV2 1380308   2452770  24.38%   2.969%
 29  19.928  2872 2880 2888 rVB  6863520  10060093 100.00%  12.179%
 30  20.051  2896 2901 2902 rBV2   80280    111504   1.11%   0.135%
 
 31  20.222  2928 2930 2938 rVB   190598    273540   2.72%   0.331%
 32  20.333  2945 2949 2952 rVB    88977    111427   1.11%   0.135%
 33  20.392  2955 2959 2963 rVB3   89625    139297   1.38%   0.169%
 34  21.010  3061 3064 3074 rVB   160488    287279   2.86%   0.348%
 35  21.257  3103 3106 3110 rBV   115623    159182   1.58%   0.193%
 
 36  21.298  3110 3113 3115 rVV   122052    171278   1.70%   0.207%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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‐BP052924.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  21.339  3116 3120 3132 rVB4  541094   1186043  11.79%   1.436%
 38  21.592  3159 3163 3164 rBV   110575    132880   1.32%   0.161%
 39  21.651  3164 3173 3177 rVV3 2506598   5338159  53.06%   6.462%
 40  21.692  3177 3180 3190 rVB   787834   1320799  13.13%   1.599%
 
 41  22.598  3331 3334 3335 rBV   153841    164175   1.63%   0.199%
 42  22.963  3389 3396 3406 rBV  2298512   4704845  46.77%   5.696%
 43  23.939  3555 3562 3570 rBV2  576867   1782429  17.72%   2.158%
 44  24.216  3603 3609 3611 rBV4  130039    288333   2.87%   0.349%
 45  24.257  3612 3616 3633 rVB2  314374    876641   8.71%   1.061%
 
 46  24.686  3683 3689 3705 rVB2  391819   1062623  10.56%   1.286%
 47  24.833  3708 3714 3726 rVB2  402941   1105695  10.99%   1.339%
 48  24.998  3733 3742 3752 rBV  1638557   4087387  40.63%   4.948%
 
 
                        Sum of corrected areas:    82602619
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.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\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.040   41.44 ng        3397880   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.764

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 3 3‐Pentanol, 2,4‐dimethyl‐           116 C7H16O         000600‐36‐2 37
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 27
 5 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 25

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 9 (3.040 min): BP020507.D\data.ms (-4) (-)
73.1

280.9149.0 384.3210.9 445.1 507.2

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

5000

m/z-->

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

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

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

5000

m/z-->

Abundance #9527: 3-Pentanol, 2,4-dimethyl-
73.0

15.0

3.103.203.303.40

m/z  73.10  100.00%

3.103.203.303.40

m/z  43.10   39.23%

3.103.203.303.40

m/z  55.10   28.04%

3.103.203.303.40

m/z  87.05   26.14%

3.103.203.303.40

m/z  41.05   12.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown3.558                    Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.558    4.15 ng         340622   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.764

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (S)‐(+)‐1,2‐Propanediol              76 C3H8O2         004254‐15‐3 43
 2 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 43
 3 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐, meth... 104 C4H8O3         000547‐64‐8 40
 4 Propane, 2‐ethoxy‐                   88 C5H12O         000625‐54‐7 9 
 5 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 97 (3.558 min): BP020507.D\data.ms (-93) (-)
45.0

132.9 200.8 281.6 369.3429.0 503.0

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

5000

m/z-->

Abundance #1093: (S)-(+)-1,2-Propanediol
45.0

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

5000

m/z-->

Abundance #1083: Propylene Glycol
45.0

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

5000

m/z-->

Abundance #5320: Propanoic acid, 2-hydroxy-, methyl ester, (.+/-.)-
45.0

104.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  45.05  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.00   20.07%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  61.10    5.74%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.00    5.23%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.00    3.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Phenoxypropan‐2‐ol            Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.269    2.66 ng         314311   Naphthalene‐d8             10.534

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Phenoxypropan‐2‐ol                152 C9H12O2        000770‐35‐4 97
 2 1‐Propanol, 3‐phenoxy‐              152 C9H12O2        006180‐61‐6 91
 3 Ethanol, 2‐phenoxy‐                 138 C8H10O2        000122‐99‐6 64
 4 1‐Propanol, 2‐phenoxy‐              152 C9H12O2        004169‐04‐4 64
 5 Carbonic acid, neopentyl phenyl ... 208 C12H16O3       013183‐19‐2 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1408 (11.269 min): BP020507.D\data.ms (-1400) (-)
94.0

152.1

36.0 224.8 291.0 399.6 493.5

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

5000

m/z-->

Abundance #30124: 1-Phenoxypropan-2-ol
94.0

152.031.0

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

5000

m/z-->

Abundance #30139: 1-Propanol, 3-phenoxy-
94.0

152.0
31.0

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

5000

m/z-->

Abundance #19881: Ethanol, 2-phenoxy-
94.0

27.0

11.00 11.50

m/z  94.00  100.00%

11.00 11.50

m/z  77.00   23.84%

11.00 11.50

m/z 152.05   17.88%

11.00 11.50

m/z  78.05   14.76%

11.00 11.50

m/z 108.00   14.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.151    4.29 ng         795653   Phenanthrene‐d10           17.198

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 91
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 90
 4 Anthracene, 1‐methyl‐               192 C15H12         000610‐48‐0 90
 5 Anthracene, 2‐methyl‐               192 C15H12         000613‐12‐7 74

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2578 (18.151 min): BP020507.D\data.ms (-2574) (-)
73.0

192.1

256.1
130.0 329.8 400.8 477.9536.0

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

171.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.10   89.13%

18.00 18.50

m/z  60.00   82.75%

18.00 18.50

m/z  57.10   70.86%

18.00 18.50

m/z  55.00   68.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1‐Heneicosyl formate            Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.339    4.44 ng        1186040   Chrysene‐d12               21.651

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 99
 2 9‐Tricosene, (Z)‐                   322 C23H46         027519‐02‐4 98
 3 1‐Nonadecene                        266 C19H38         018435‐45‐5 95
 4 Ethanol, 2‐(tetradecyloxy)‐         258 C16H34O2       002136‐70‐1 93
 5 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 93

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3120 (21.339 min): BP020507.D\data.ms (-3116) (-)
57.1

234.0
125.1

326.1 398.2 475.0534.3

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

5000

m/z-->

Abundance #248981: 1-Heneicosyl formate
57.0

125.0

294.0196.0

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

5000

m/z-->

Abundance #227238: 9-Tricosene, (Z)-
57.0

125.0
322.0

196.0 264.0

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

5000

m/z-->

Abundance #155959: 1-Nonadecene
57.0

125.0
266.0

196.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  55.10   87.12%

21.00 21.50

m/z  43.10   86.20%

21.00 21.50

m/z  83.10   72.50%

21.00 21.50

m/z  69.10   68.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1,4‐Benzenedicarboxylic aci...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.963   17.63 ng        4704850   Chrysene‐d12               21.651

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       006422‐86‐2 72
 2 Terephthalic acid, 3‐methylbut‐2... 348 C21H32O4       1000356‐27‐6 52
 3 Terephthalic acid, 2‐ethylhexyl ... 390 C24H38O4       1000324‐00‐5 49
 4 1,3‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       000137‐89‐3 47
 5 Terephthalic acid, monochloride,... 296 C16H21ClO3     1000324‐22‐9 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3396 (22.963 min): BP020507.D\data.ms (-3389) (-)
70.1

149.0

261.1

361.1 461.0 526.6

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

5000

m/z-->

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

261.0
149.0

361.0

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

5000

m/z-->

Abundance #257919: Terephthalic acid, 3-methylbut-2-yl octyl ester
261.0

70.0

149.0

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

5000

m/z-->

Abundance #295713: Terephthalic acid, 2-ethylhexyl octyl ester
261.0

70.0

149.0

23.00

m/z  70.10  100.00%

23.00

m/z 149.00   77.28%

23.00

m/z 261.10   63.16%

23.00

m/z 112.10   48.88%

23.00

m/z  57.10   40.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  9‐Tricosene, (Z)‐               Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.257    4.29 ng         876641   Perylene‐d12               24.998

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Tricosene, (Z)‐                   322 C23H46         027519‐02‐4 90
 2 Heptacos‐1‐ene                      378 C27H54         015306‐27‐1 90
 3 1‐Tricosene                         322 C23H46         018835‐32‐0 89
 4 2‐Methyl‐2‐docosene                 322 C23H46         1000131‐16‐9 89
 5 Cyclooctacosane                     392 C28H56         000297‐24‐5 89

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3616 (24.257 min): BP020507.D\data.ms (-3612) (-)
55.1

125.1

186.9 267.0 355.1 428.8485.4 549.4

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

5000

m/z-->

Abundance #227237: 9-Tricosene, (Z)-
55.0

125.0
322.0

182.0 262.0

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

5000

m/z-->

Abundance #286432: Heptacos-1-ene
57.0

125.0

378.0182.0

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

5000

m/z-->

Abundance #227234: 1-Tricosene
43.0

111.0

182.0 322.0

24.00 24.50

m/z  55.10  100.00%

24.00 24.50

m/z  83.10   92.55%

24.00 24.50

m/z  69.10   90.02%

24.00 24.50

m/z  97.10   88.79%

24.00 24.50

m/z  57.10   75.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.686    5.20 ng        1062620   Perylene‐d12               24.998

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 99
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 97
 3 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 95
 4 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 95
 5 Benzo[j]fluoranthene                252 C20H12         000205‐82‐3 93

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3689 (24.686 min): BP020507.D\data.ms (-3683) (-)
252.1

125.1
44.0 379.8191.0 460.2312.2 547.3

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

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
63.0 187.0

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

5000

m/z-->

Abundance #138563: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0

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

5000

m/z-->

Abundance #138551: Perylene
252.0

125.0

17.0 187.0

24.50 25.00

m/z 252.10  100.00%

24.50 25.00

m/z 250.05   28.92%

24.50 25.00

m/z 253.10   20.97%

24.50 25.00

m/z 125.05   12.27%

24.50 25.00

m/z 126.00   11.40%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP060424\
  Data File : BP020507.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2024  22:39
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2687‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052924.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...   3.040    41.4  ng    3397880   1   7.764 1640060  20.0
unknown3.558         3.558     4.2  ng     340622   1   7.764 1640060  20.0
1‐Phenoxypropan...  11.269     2.7  ng     314311   2  10.534 2365730  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.151     4.3  ng     795653   4  17.198 3709490  20.0
1‐Heneicosyl fo...  21.339     4.4  ng    1186040   5  21.651 5338160  20.0
1,4‐Benzenedica...  22.963    17.6  ng    4704850   5  21.651 5338160  20.0
9‐Tricosene, (Z)‐   24.257     4.3  ng     876641   6  24.998 4087390  20.0
Benzo[e]pyrene      24.686     5.2  ng    1062620   6  24.998 4087390  20.0
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