
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  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‐BP081324.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP021615.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.028     3    7   20 rVB  4358333   5450848  36.07%   6.196%
  2   3.546    90   95  106 rBV   289881    391221   2.59%   0.445%
  3   4.934   325  331  343 rBV   256555    384587   2.54%   0.437%
  4   5.393   402  409  422 rBV  4749254   7227424  47.83%   8.215%
  5   6.964   668  676  691 rBV  4832923   7752269  51.30%   8.812%
 
  6   7.399   745  750  759 rBV   101977    169923   1.12%   0.193%
  7   7.799   811  818  824 rBV  1027021   1682263  11.13%   1.912%
  8   8.946  1005 1013 1026 rBV  2617034   4695625  31.07%   5.337%
  9   9.505  1102 1108 1117 rBV   142844    212210   1.40%   0.241%
 10  10.587  1284 1292 1306 rBV  1247131   2403594  15.91%   2.732%
 
 11  11.328  1411 1418 1429 rBV   295579    591765   3.92%   0.673%
 12  13.057  1703 1712 1723 rBV  5407038   9039819  59.82%  10.275%
 13  14.451  1940 1949 1958 rBV  1954824   3440318  22.77%   3.910%
 14  14.675  1985 1987 1994 rVB   152636    190972   1.26%   0.217%
 15  15.969  2195 2207 2216 rBV  5694371   9487953  62.78%  10.785%
 
 16  17.263  2420 2427 2432 rBV  3315392   4601110  30.45%   5.230%
 17  17.392  2444 2449 2453 rVB   117782    164308   1.09%   0.187%
 18  18.198  2577 2586 2598 rBV2  578994   1190676   7.88%   1.353%
 19  19.086  2732 2737 2742 rBV2   96765    188230   1.25%   0.214%
 20  19.386  2783 2788 2794 rBV   215266    384151   2.54%   0.437%
 
 21  19.533  2809 2813 2821 rVV   293005    436181   2.89%   0.496%
 22  19.769  2848 2853 2859 rBV2  254675    554461   3.67%   0.630%
 23  19.980  2883 2889 2900 rVB  10042665  15111926 100.00%  17.177%
 24  21.398  3125 3130 3140 rBV   865914   1362189   9.01%   1.548%
 25  21.722  3179 3185 3191 rBV2 3383880   5452310  36.08%   6.197%
 
 26  25.157  3761 3769 3782 rVB  1989526   5411249  35.81%   6.151%
 
 
                        Sum of corrected areas:    87977582
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081324.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\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081324.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.028   64.80 ng        5450850   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.799

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 86
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 3 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 17
 4 Borane, dimethoxy‐                   74 C2H7BO2        004542‐61‐4 9 
 5 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 7 (3.028 min): BP021615.D\data.ms (-3) (-)
73.1

245.2138.6 379.4 439.2496.6301.8

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

5000

m/z-->

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

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

5000

m/z-->

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

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

5000

m/z-->

Abundance #4994: Pentane, 3-methoxy-
73.0

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  73.10  100.00%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  43.05   28.04%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  87.10   27.58%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  55.10   22.28%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  71.10   10.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Propylene Glycol                Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.546    4.65 ng         391221   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.799

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 86
 2 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 64
 3 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 50
 4 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐, meth... 104 C4H8O3         000547‐64‐8 40
 5 2‐Butanol, 3‐methyl‐                 88 C5H12O         000598‐75‐4 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 95 (3.546 min): BP021615.D\data.ms (-90) (-)
45.1

131.2 281.0214.9 355.1 426.0 538.9

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 #1091: R-(-)-1,2-propanediol
45.0

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

5000

m/z-->

Abundance #342: Isopropyl Alcohol
45.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  45.10  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.00   19.90%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  61.00    8.26%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.00    5.33%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.00    3.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.934    4.57 ng         384587   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.799

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Methyl 2,5,8,11‐tetraoxatridecan... 236 C10H20O6       1000366‐78‐2 37
 3 (2,3,3‐Trimethyloxiranyl)methanol   116 C6H12O2        1000306‐64‐7 33
 4 (+‐)‐4‐Amino‐4,5‐dihydro‐2(3H)‐f... 101 C4H7NO2        016504‐58‐8 25
 5 2‐Butanol, 1‐methoxy‐               104 C5H12O2        053778‐73‐7 23

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 331 (4.934 min): BP021615.D\data.ms (-325) (-)
43.0

101.0

209.1267.6 412.2 475.0326.0 533.1

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

5000

m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #117729: Methyl 2,5,8,11-tetraoxatridecan-13-oate
59.0

117.0

177.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9294: (2,3,3-Trimethyloxiranyl)methanol
43.0

101.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.10   65.36%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.00   28.78%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   18.02%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.10    9.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Ethanol, 2‐(2‐ethoxyethoxy)‐    Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.399    2.02 ng         169923   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.799

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐ethoxyethoxy)‐        134 C6H14O3        000111‐90‐0 90
 2 Diethyl carbitol                    162 C8H18O3        000112‐36‐7 64
 3 Ethanol, 2‐(2‐methoxyethoxy)‐       120 C5H12O3        000111‐77‐3 53
 4 2‐Propanol, 1‐(1‐methylethoxy)‐     118 C6H14O2        003944‐36‐3 50
 5 Ethanol, 2‐[2‐(2‐ethoxyethoxy)et... 178 C8H18O4        000112‐50‐5 45

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 750 (7.399 min): BP021615.D\data.ms (-745) (-)
45.1

104.1 206.9 281.0 342.1 417.3 526.6

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

5000

m/z-->

Abundance #17318: Ethanol, 2-(2-ethoxyethoxy)-
45.0

104.0

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

5000

m/z-->

Abundance #38389: Diethyl carbitol
45.0

103.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10528: Ethanol, 2-(2-methoxyethoxy)-
45.0

103.0

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  45.10  100.00%

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  59.10   41.20%

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  72.05   30.29%

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  72.95   20.42%

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  43.00   12.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081324.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‐Phenoxypropan‐2‐ol            Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.328    4.92 ng         591765   Naphthalene‐d8             10.587

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Phenoxypropan‐2‐ol                152 C9H12O2        000770‐35‐4 96
 2 1‐Propanol, 3‐phenoxy‐              152 C9H12O2        006180‐61‐6 83
 3 Carbonic acid, neopentyl phenyl ... 208 C12H16O3       013183‐19‐2 64
 4 1‐Propanol, 2‐phenoxy‐              152 C9H12O2        004169‐04‐4 64
 5 Ethanethiol, 2‐phenoxy‐             154 C8H10OS        006338‐63‐2 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1418 (11.328 min): BP021615.D\data.ms (-1411) (-)
94.0

152.0
266.1 355.1 420.2 513.3

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

5000

m/z-->

Abundance #30117: 1-Phenoxypropan-2-ol
94.0

152.0

31.0

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 #84780: Carbonic acid, neopentyl phenyl ester
94.0

193.0

11.00 11.50

m/z  94.00  100.00%

11.00 11.50

m/z  77.00   23.86%

11.00 11.50

m/z  78.00   14.69%

11.00 11.50

m/z 108.10   13.68%

11.00 11.50

m/z 152.00   13.67%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.198    5.18 ng        1190680   Phenanthrene‐d10           17.263

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 96
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 64
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 59
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2586 (18.198 min): BP021615.D\data.ms (-2577) (-)
73.0

213.2

143.1 280.1339.1 401.0 475.1 536.3

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0

194.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.0

242.0143.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

185.0

15.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  59.95   75.47%

18.00 18.50

m/z  43.10   63.85%

18.00 18.50

m/z  57.10   57.84%

18.00 18.50

m/z  55.10   56.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Cyclotetracosane                Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.398    5.00 ng        1362190   Chrysene‐d12               21.722

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclotetracosane                    336 C24H48         000297‐03‐0 97
 2 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 90
 3 Isoheptadecanol                     256 C17H36O        057289‐07‐3 87
 4 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 87
 5 1‐Hexacosanol                       382 C26H54O        000506‐52‐5 87

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3130 (21.398 min): BP021615.D\data.ms (-3125) (-)
83.0

207.1 326.1141.0 266.0 402.1 491.1549.5

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

5000

m/z-->

Abundance #244233: Cyclotetracosane
83.0

336.0

153.0 265.0

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

5000

m/z-->

Abundance #215083: 1-Heneicosanol
55.0

125.0

266.0196.0

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

5000

m/z-->

Abundance #143653: Isoheptadecanol
83.0

210.017.0
149.0

21.00 21.50

m/z  83.05  100.00%

21.00 21.50

m/z  97.05   89.47%

21.00 21.50

m/z  57.10   87.22%

21.00 21.50

m/z  69.10   79.52%

21.00 21.50

m/z  55.05   78.35%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082224\
  Data File : BP021615.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  15:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3689‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081324.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...   3.028    64.8  ng    5450850   1   7.799 1682260  20.0
Propylene Glycol     3.546     4.7  ng     391221   1   7.799 1682260  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   4.934     4.6  ng     384587   1   7.799 1682260  20.0
Ethanol, 2‐(2‐e...   7.399     2.0  ng     169923   1   7.799 1682260  20.0
1‐Phenoxypropan...  11.328     4.9  ng     591765   2  10.587 2403590  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.198     5.2  ng    1190680   4  17.263 4601110  20.0
Cyclotetracosane    21.398     5.0  ng    1362190   5  21.722 5452310  20.0
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