
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BP060625.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP024974.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.855   152  156  164 rVB    87509    115277   1.31%   0.187%
  2   4.772   306  312  322 rBV   290250    420499   4.76%   0.683%
  3   5.149   371  376  383 rVB   181242    250726   2.84%   0.407%
  4   5.237   385  391  396 rBV  2655676   4167998  47.21%   6.772%
  5   5.643   454  460  466 rVB   207113    305632   3.46%   0.497%
 
  6   6.819   654  660  672 rBV  2546547   4596368  52.06%   7.469%
  7   6.913   672  676  685 rVB    87950    157687   1.79%   0.256%
  8   7.255   725  734  741 rBV   147345    235862   2.67%   0.383%
  9   7.608   786  794  803 rBV   937976   1474917  16.70%   2.397%
 10   7.719   808  813  821 rVB2   52458     94933   1.08%   0.154%
 
 11   8.137   878  884  894 rVB    76516    133734   1.51%   0.217%
 12   8.760   983  990 1012 rBV  1601384   2703318  30.62%   4.393%
 13  10.378  1257 1265 1272 rBV  1184075   1975789  22.38%   3.210%
 14  12.860  1678 1687 1696 rBV  4029616   5878986  66.58%   9.553%
 15  14.254  1918 1924 1932 rBV  1805617   2672345  30.27%   4.342%
 
 16  14.707  1996 2001 2008 rBV3   63559    108003   1.22%   0.175%
 17  15.101  2057 2068 2080 rBV   286583    612898   6.94%   0.996%
 18  15.642  2152 2160 2174 rVB   902229   1364048  15.45%   2.216%
 19  15.789  2177 2185 2201 rBV  3530751   5745618  65.07%   9.336%
 20  16.472  2297 2301 2307 rBV3   59128     94174   1.07%   0.153%
 
 21  16.984  2384 2388 2394 rVB2   81749    111306   1.26%   0.181%
 22  17.066  2396 2402 2408 rBV2 2105622   3101577  35.13%   5.040%
 23  17.366  2448 2453 2457 rBV    73086    116487   1.32%   0.189%
 24  17.472  2466 2471 2479 rBV   252491    399814   4.53%   0.650%
 25  18.007  2555 2562 2570 rBV  2565927   3695304  41.85%   6.004%
 
 26  18.072  2570 2573 2584 rVB   253477    454441   5.15%   0.738%
 27  18.442  2632 2636 2641 rBV   282509    330513   3.74%   0.537%
 28  18.895  2709 2713 2721 rVB   139042    219588   2.49%   0.357%
 29  19.254  2771 2774 2781 rVB   252907    343943   3.90%   0.559%
 30  19.336  2783 2788 2800 rBV   933252   1492416  16.90%   2.425%
 
 31  19.607  2831 2834 2839 rVB   150849    169465   1.92%   0.275%
 32  19.789  2860 2865 2870 rBV  7467452   8829492 100.00%  14.347%
 33  19.836  2870 2873 2880 rVB   158035    213735   2.42%   0.347%
 34  20.125  2919 2922 2925 rVB    85935     90598   1.03%   0.147%
 35  20.642  3007 3010 3013 rBV2  185368    259390   2.94%   0.421%
 
 36  21.160  3094 3098 3110 rVB   657517    944998  10.70%   1.536%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BP060625.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  21.495  3149 3155 3171 rBV2 2518720   4164487  47.17%   6.767%
 38  24.777  3705 3713 3723 rVB  1253858   3496897  39.60%   5.682%
 
 
                        Sum of corrected areas:    61543263
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.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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Abundance TIC: BP024974.D\data.ms
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Abundance TIC: BP024974.D\data.ms

24.777
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.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  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.772    5.70 ng         420499   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.608

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 17
 3 (+‐)‐4‐Amino‐4,5‐dihydro‐2(3H)‐f... 101 C4H7NO2        016504‐58‐8 9 
 4 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 5 Butane, 1‐ethoxy‐                   102 C6H14O         000628‐81‐9 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 312 (4.772 min): BP024974.D\data.ms (-306) (-)
43.0

101.0

206.9 355.2294.9 449.5 514.7

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

5000

m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4529: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4542: (+-)-4-Amino-4,5-dihydro-2(3H)-furanone
43.0

101.0

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  43.00  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  58.95   64.88%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z 100.95   26.05%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  58.00   16.45%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  41.00    9.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, 1,3‐dimethyl‐          Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.643    4.14 ng         305632   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.608

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,3‐dimethyl‐              106 C8H10          000108‐38‐3 97
 2 p‐Xylene                            106 C8H10          000106‐42‐3 97
 3 o‐Xylene                            106 C8H10          000095‐47‐6 97
 4 Ethylbenzene                        106 C8H10          000100‐41‐4 87
 5 1,3‐Cyclopentadiene, 5‐(1‐methyl... 106 C8H10          002175‐91‐9 86

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 460 (5.643 min): BP024974.D\data.ms (-454) (-)
91.0

152.8 266.9 355.0 418.0 486.1 548.3

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

5000

m/z-->

Abundance #5747: Benzene, 1,3-dimethyl-
91.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #5724: p-Xylene
91.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #5719: o-Xylene
91.0

27.0

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  91.00  100.00%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z 106.00   44.09%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z 105.00   19.03%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  77.00   11.42%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  51.00    8.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Bicyclo[3.1.0]hexane, 4‐met...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.913    2.14 ng         157687   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.608

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[3.1.0]hexane, 4‐methylen... 136 C10H16         003387‐41‐5 94
 2 .beta.‐Phellandrene                 136 C10H16         000555‐10‐2 86
 3 Bicyclo[3.1.0]hex‐2‐ene, 4‐methy... 136 C10H16         028634‐89‐1 80
 4 Bicyclo[3.1.0]hex‐2‐ene, 2‐methy... 136 C10H16         002867‐05‐2 72
 5 3‐Carene                            136 C10H16         013466‐78‐9 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 676 (6.913 min): BP024974.D\data.ms (-672) (-)
93.0

174.9 283.0340.9 408.1 541.7473.7

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

5000

m/z-->

Abundance #18240: Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene-1-(1-methylet
93.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #18055: .beta.-Phellandrene
93.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #18239: Bicyclo[3.1.0]hex-2-ene, 4-methyl-1-(1-methyleth
93.0

27.0

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  93.05  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  90.95   44.13%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  77.00   40.55%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  79.00   28.17%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  41.00   13.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Mesitylene                      Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.255    3.20 ng         235862   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.608

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 97
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 95
 3 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 734 (7.255 min): BP024974.D\data.ms (-725) (-)
105.0

39.0
207.0265.1 354.8 464.9 529.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

39.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10707: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

39.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10717: Benzene, 1,2,4-trimethyl-
105.0

27.0

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z 104.95  100.00%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z 120.10   41.33%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z 119.10   11.12%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  91.00   10.52%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  77.00   10.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzophenone                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.642   10.21 ng        1364050   Acenaphthene‐d10           14.254

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Azobenzene                          182 C12H10N2       000103‐33‐3 50
 3 1,2,4‐Trioxolane, 3,3,5‐triphenyl‐  304 C20H16O3       023246‐12‐0 45
 4 Diethyl N‐benzylanilinophosphonate  319 C17H22NO3P     007236‐88‐6 40
 5 2‐Methyl‐1H‐perimidine              182 C12H10N2       005157‐10‐8 14

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2160 (15.642 min): BP024974.D\data.ms (-2152) (-)
105.0

182.0

41.1 281.0 340.9 415.0 476.1 548.8

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #56927: Benzophenone
105.0

182.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #56777: Azobenzene
77.0

182.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #204781: 1,2,4-Trioxolane, 3,3,5-triphenyl-
105.0

182.0

28.0
272.0

15.50 16.00

m/z 104.95  100.00%

15.50 16.00

m/z  76.95   64.29%

15.50 16.00

m/z 182.00   53.79%

15.50 16.00

m/z  51.00   22.14%

15.50 16.00

m/z  83.00   21.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Bromoacetic acid, pentadecy...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.472    2.58 ng         399814   Phenanthrene‐d10           17.066

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bromoacetic acid, pentadecyl ester  348 C17H33BrO2     131143‐01‐6 94
 2 n‐Pentadecanol                      228 C15H32O        000629‐76‐5 94
 3 1‐Octadecanol                       270 C18H38O        000112‐92‐5 94
 4 1‐Tetradecanol                      214 C14H30O        000112‐72‐1 94
 5 2‐Tetradecene, (E)‐                 196 C14H28         035953‐54‐9 93

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2471 (17.472 min): BP024974.D\data.ms (-2466) (-)
55.0

125.1
196.1 281.9341.9 479.1402.7 540.0

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

5000

m/z-->

Abundance #257310: Bromoacetic acid, pentadecyl ester
43.0

111.0

182.0
255.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109471: n-Pentadecanol
83.0

182.0
19.0

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

5000

m/z-->

Abundance #161350: 1-Octadecanol
43.0

111.0

224.0

17.50

m/z  55.05  100.00%

17.50

m/z  83.10   93.25%

17.50

m/z  69.00   92.27%

17.50

m/z  43.10   85.83%

17.50

m/z  57.10   74.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.007   23.83 ng        3695300   Phenanthrene‐d10           17.066

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 93
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 89
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 81
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 53

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2562 (18.007 min): BP024974.D\data.ms (-2555) (-)
73.0

213.2

143.0
281.0 401.0343.0 457.9 518.4

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

214.0

143.0

18.00

m/z  73.00  100.00%

18.00

m/z  60.00   78.89%

18.00

m/z  43.05   76.01%

18.00

m/z  57.05   63.69%

18.00

m/z  55.05   61.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Isopropyl palmitate             Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.442    2.13 ng         330513   Phenanthrene‐d10           17.066

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl palmitate                 298 C19H38O2       000142‐91‐6 83
 2 i‐Propyl 14‐methyl‐pentadecanoate   298 C19H38O2       1000336‐62‐4 62
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 50
 4 Dodecanoic acid, 1‐methylethyl e... 242 C15H30O2       010233‐13‐3 38
 5 Hexadecanoic acid, 2‐methylpropy... 312 C20H40O2       000110‐34‐9 22

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2636 (18.442 min): BP024974.D\data.ms (-2632) (-)
43.0

102.0
256.1

171.1
322.1 401.0 475.2 548.2

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

5000

m/z-->

Abundance #197283: Isopropyl palmitate
43.0

102.0

256.0

185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #197333: i-Propyl 14-methyl-pentadecanoate
57.0 256.0

129.0

195.0

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0

194.0

18.50

m/z  43.05  100.00%

18.50

m/z  60.00   64.77%

18.50

m/z 102.00   53.12%

18.50

m/z  57.05   52.37%

18.50

m/z  41.10   50.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  10,18‐Bisnorabieta‐5,7,9(10...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.254    2.22 ng         343943   Phenanthrene‐d10           17.066

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 10,18‐Bisnorabieta‐5,7,9(10),11,... 238 C18H22         006566‐19‐4 99
 2 1,3‐Diethyl‐5‐(1‐phenylethyl)ben... 238 C18H22         1000482‐32‐6 86
 3 3,4'‐Diisopropylbiphenyl            238 C18H22         061434‐46‐6 70
 4 Anthracene, 1,4‐dimethoxy‐          238 C16H14O2       013076‐29‐4 53
 5 4,4'‐Diisopropylbiphenyl            238 C18H22         018970‐30‐4 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2774 (19.254 min): BP024974.D\data.ms (-2771) (-)
223.1

165.0

89.0 340.9283.1 414.9 476.9 549.6

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

5000

m/z-->

Abundance #121373: 10,18-Bisnorabieta-5,7,9(10),11,13-pentaene
223.0

165.0

104.0

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

5000

m/z-->

Abundance #121364: 1,3-Diethyl-5-(1-phenylethyl)benzene
223.0

165.0

105.0
29.0

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

5000

m/z-->

Abundance #121355: 3,4'-Diisopropylbiphenyl
223.0

43.0
165.0

104.0

19.00 19.50

m/z 223.10  100.00%

19.00 19.50

m/z 238.15   61.54%

19.00 19.50

m/z 181.10   49.28%

19.00 19.50

m/z 165.00   36.32%

19.00 19.50

m/z 195.10   31.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Octadecanoic acid               Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.336    7.17 ng        1492420   Chrysene‐d12               21.495

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 87
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 83
 5 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 80

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2788 (19.336 min): BP024974.D\data.ms (-2783) (-)
73.0

241.2

171.1
310.0 415.2 491.1549.4

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

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

284.0

185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

19.00 19.50

m/z  73.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.05   89.71%

19.00 19.50

m/z  60.00   79.91%

19.00 19.50

m/z  57.10   74.17%

19.00 19.50

m/z  55.00   67.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Pentadecafluorooctanoic aci...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.160    4.54 ng         944998   Chrysene‐d12               21.495

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 93
 2 Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ... 370 C22H42O4       1000309‐38‐1 91
 3 1‐Decanol, 2‐hexyl‐                 242 C16H34O        002425‐77‐6 91
 4 1‐Dodecanol, 2‐hexyl‐               270 C18H38O        110225‐00‐8 83
 5 Heneicosyl heptafluorobutyrate      508 C25H43F7O2     1000351‐83‐8 76

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3098 (21.160 min): BP024974.D\data.ms (-3094) (-)
57.1

125.1
226.1 310.9378.2 490.3

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650

5000

m/z-->

Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
57.0

125.0
252.0

648.0369.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650

5000

m/z-->

Abundance #279317: Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ester
57.0

269.0125.0 196.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650

5000

m/z-->

Abundance #126386: 1-Decanol, 2-hexyl-
57.0

125.0
196.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.10   70.65%

21.00 21.50

m/z  71.10   64.70%

21.00 21.50

m/z  55.00   55.77%

21.00 21.50

m/z  83.05   51.16%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061725\
  Data File : BP024974.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2025  14:03
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2325‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.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‐...   4.772     5.7  ng     420499   1   7.608 1474920  20.0
Benzene, 1,3‐di...   5.643     4.1  ng     305632   1   7.608 1474920  20.0
Bicyclo[3.1.0]h...   6.913     2.1  ng     157687   1   7.608 1474920  20.0
Mesitylene           7.255     3.2  ng     235862   1   7.608 1474920  20.0
Benzophenone        15.642    10.2  ng    1364050   3  14.254 2672350  20.0
Bromoacetic aci...  17.472     2.6  ng     399814   4  17.066 3101580  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.007    23.8  ng    3695300   4  17.066 3101580  20.0
Isopropyl palmi...  18.442     2.1  ng     330513   4  17.066 3101580  20.0
10,18‐Bisnorabi...  19.254     2.2  ng     343943   4  17.066 3101580  20.0
Octadecanoic acid   19.336     7.2  ng    1492420   5  21.495 4164490  20.0
Pentadecafluoro...  21.160     4.5  ng     944998   5  21.495 4164490  20.0
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