
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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_G\Methods\8270‐BG061323.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG057706.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.125     3    6   12 rVB   106606    146725  11.72%   1.502%
  2   5.046   328  333  340 rVB    25087     37571   3.00%   0.385%
  3   5.511   405  412  424 rBV   508119    807277  64.50%   8.263%
  4   7.091   673  681  691 rBV   520189    864883  69.10%   8.852%
  5   7.937   818  825  832 rBV   156143    254905  20.37%   2.609%
 
  6   9.095  1015 1022 1031 rBV   261894    449353  35.90%   4.599%
  7  10.740  1295 1302 1309 rBV   211095    370585  29.61%   3.793%
  8  13.196  1713 1720 1728 rVB   644850    965734  77.16%   9.885%
  9  14.471  1932 1937 1944 rVB    13445     18131   1.45%   0.186%
 10  14.571  1944 1954 1960 rBV   311324    487327  38.93%   4.988%
 
 11  15.423  2091 2099 2103 rBV    17969     24043   1.92%   0.246%
 12  15.828  2162 2168 2172 rBV2    8179     12612   1.01%   0.129%
 13  15.922  2179 2184 2190 rVB    61749     87739   7.01%   0.898%
 14  16.051  2200 2206 2214 rBV   521047    787459  62.91%   8.060%
 15  16.274  2239 2244 2247 rBV2   47400     73848   5.90%   0.756%
 
 16  16.304  2247 2249 2254 rVV    23727     26640   2.13%   0.273%
 17  16.398  2260 2265 2268 rBV    19164     26374   2.11%   0.270%
 18  16.457  2268 2275 2280 rVV4   22092     40229   3.21%   0.412%
 19  16.509  2280 2284 2289 rVV2   42686     62232   4.97%   0.637%
 20  16.556  2289 2292 2297 rVB3   15240     18902   1.51%   0.193%
 
 21  16.633  2297 2305 2307 rBV2    7796     18214   1.46%   0.186%
 22  16.715  2314 2319 2326 rVB3   19516     36746   2.94%   0.376%
 23  16.780  2326 2330 2334 rBV    24425     35551   2.84%   0.364%
 24  16.856  2339 2343 2347 rVB2   13327     17163   1.37%   0.176%
 25  17.074  2376 2380 2385 rBV    17345     21138   1.69%   0.216%
 
 26  17.126  2385 2389 2394 rVV2    9938     13545   1.08%   0.139%
 27  17.309  2414 2420 2426 rBV   393013    606123  48.43%   6.204%
 28  17.356  2426 2428 2435 rVV    23973     27928   2.23%   0.286%
 29  17.444  2438 2443 2450 rVB     9756     14286   1.14%   0.146%
 30  17.814  2501 2506 2513 rBV2   17501     23312   1.86%   0.239%
 
 31  18.202  2566 2572 2576 rBV2   43796     67794   5.42%   0.694%
 32  18.384  2596 2603 2606 rBV4   10685     20960   1.67%   0.215%
 33  18.507  2620 2624 2629 rVB    13982     16445   1.31%   0.168%
 34  19.365  2763 2770 2775 rBV    62463     86985   6.95%   0.890%
 35  19.477  2784 2789 2793 rBV4   12634     17689   1.41%   0.181%
 
 36  19.729  2821 2832 2841 rBV2   78026    161445  12.90%   1.652%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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_G\Methods\8270‐BG061323.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  19.929  2857 2866 2874 rBV   979253   1251668 100.00%  12.811%
 38  20.217  2905 2915 2918 rBV2   18890     35808   2.86%   0.367%
 39  20.317  2928 2932 2935 rVB3   13747     13912   1.11%   0.142%
 40  20.376  2939 2942 2946 rVB3   11753     17271   1.38%   0.177%
 
 41  20.564  2969 2974 2977 rBV6    7812     13197   1.05%   0.135%
 42  21.227  3083 3087 3095 rVV4   65149     98741   7.89%   1.011%
 43  21.298  3096 3099 3106 rVB    15110     25077   2.00%   0.257%
 44  21.474  3126 3129 3134 rVB3   11835     14243   1.14%   0.146%
 45  21.568  3137 3145 3150 rBV2  381605    665535  53.17%   6.812%
 
 46  21.774  3173 3180 3185 rBV8    9356     23592   1.88%   0.241%
 47  23.255  3427 3432 3438 rVB    23406     40025   3.20%   0.410%
 48  23.730  3506 3513 3519 rBV3   17414     49967   3.99%   0.511%
 49  23.866  3531 3536 3544 rBV10    8108     23868   1.91%   0.244%
 50  24.571  3651 3656 3665 rVB    15978     39220   3.13%   0.401%
 
 51  24.729  3672 3683 3694 rBV   235383    651040  52.01%   6.664%
 52  26.034  3900 3905 3920 rVB    13999     46400   3.71%   0.475%
 53  29.095  4419 4426 4427 rBV7    6372     12607   1.01%   0.129%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9770064
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061323.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_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061323.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.125   11.51 ng         146725   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.937

 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 38
 3 2‐Methyl‐5‐hexen‐3‐ol               114 C7H14O         032815‐70‐6 32
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 9 
 5 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 6 (3.125 min): BG057706.D\data.ms (-3) (-)
73.0

43.0
55.0

87.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

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

43.0 55.0 87.0

29.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #15768: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.041.0 55.0

29.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #8502: 2-Methyl-5-hexen-3-ol
73.0

55.0
43.0

27.0

15.0

3.20 3.30 3.40 3.50

m/z  73.00  100.00%

3.20 3.30 3.40 3.50

m/z  43.00   47.76%

3.20 3.30 3.40 3.50

m/z  55.00   34.70%

3.20 3.30 3.40 3.50

m/z  87.00   25.20%

3.20 3.30 3.40 3.50

m/z  41.00   15.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.046    2.95 ng          37571   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.937

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 28
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 4 2‐Propyn‐1‐ol, acetate               98 C5H6O2         000627‐09‐8 9 
 5 4‐Penten‐2‐one, 4‐methyl‐            98 C6H10O         003744‐02‐3 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 333 (5.046 min): BG057706.D\data.ms (-328) (-)
43.0

59.0

101.0
83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.031.0 83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #9310: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

57.0

29.0
101.0

78.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #4156: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

58.0
72.015.0 100.027.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.00   47.76%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   16.78%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   12.56%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00    8.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzophenone                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.922    3.60 ng          87739   Acenaphthene‐d10           14.571

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Azobenzene, (E)‐                    182 C12H10N2       017082‐12‐1 64
 3 Phenyl 4‐pyridyl ketone             183 C12H9NO        014548‐46‐0 58
 4 Benzoylformic acid                  150 C8H6O3         000611‐73‐4 53
 5 Benzoic acid, 2‐propenyl ester      162 C10H10O2       000583‐04‐0 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2184 (15.922 min): BG057706.D\data.ms (-2179) (-
105.0

77.0

182.0

51.0

152.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #56922: Benzophenone
105.0

77.0

182.0

51.0

152.027.0 126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #56778: Azobenzene, (E)-
77.0

182.0
51.0

152.027.0 105.0 128.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #57931: Phenyl 4-pyridyl ketone
105.0

183.0
77.0

51.0

154.0127.0

16.00

m/z 105.00  100.00%

16.00

m/z  77.00   62.90%

16.00

m/z 182.00   45.91%

16.00

m/z  51.00   30.92%

16.00

m/z  50.00    9.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  2,4,2',4'‐Tetramethyl‐biphenyl  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.275    2.44 ng          73848   Phenanthrene‐d10           17.309

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,2',4'‐Tetramethyl‐biphenyl      210 C16H18         1000486‐97‐7 74
 2 Naphthalene, 1,2,3‐trimethyl‐4‐p... 210 C16H18         026137‐53‐1 70
 3 9,9‐Dimethyl‐9‐silafluorene         210 C14H14Si       013688‐68‐1 58
 4 (4‐Acetylphenyl)phenylmethane       210 C15H14O        000782‐92‐3 53
 5 Carbazole, 3,5‐dimethyl‐            195 C14H13N        078787‐81‐2 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2244 (16.274 min): BG057706.D\data.ms (-2239) (-
195.1

57.0

165.0
85.1

115.0
138.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #87674: 2,4,2',4'-Tetramethyl-biphenyl
195.0

165.0
89.039.0 115.063.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #87691: Naphthalene, 1,2,3-trimethyl-4-propenyl-, (E)-
195.0

89.0 165.0

115.051.0 141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #87541: 9,9-Dimethyl-9-silafluorene
195.0

165.097.0

53.0 129.0

16.00 16.50

m/z 195.10  100.00%

16.00 16.50

m/z  57.00   46.76%

16.00 16.50

m/z 210.10   35.75%

16.00 16.50

m/z  43.00   33.15%

16.00 16.50

m/z 180.00   31.39%

8270‐BG061323.M Thu Jun 15 10:16:01 2023                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
TEST-PIT-6-12-23



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  9,9‐Dimethyl‐9‐silafluorene     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.509    2.05 ng          62232   Phenanthrene‐d10           17.309

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,9‐Dimethyl‐9‐silafluorene         210 C14H14Si       013688‐68‐1 59
 2 2,4,2',4'‐Tetramethyl‐biphenyl      210 C16H18         1000486‐97‐7 55
 3 4‐Nitroaniline, N‐trimethylsilyl‐   210 C9H14N2O2Si    063911‐89‐7 43
 4 Benzoic acid, 4‐hydroxy‐, trimet... 210 C10H14O3Si     1000395‐53‐3 42
 5 1,1'‐Biphenyl, 2,2',5,5'‐tetrame... 210 C16H18         003075‐84‐1 42

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2284 (16.509 min): BG057706.D\data.ms (-2280) (-
195.1

121.0 149.1

91.055.0
220.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #87542: 9,9-Dimethyl-9-silafluorene
195.0

165.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #87674: 2,4,2',4'-Tetramethyl-biphenyl
195.0

165.0
89.039.0 115.063.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #88069: 4-Nitroaniline, N-trimethylsilyl-
195.0

149.073.0

45.0
120.096.015.0

16.50

m/z 195.05  100.00%

16.50

m/z 121.00   50.73%

16.50

m/z 135.00   47.13%

16.50

m/z 149.05   46.48%

16.50

m/z 106.95   41.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Tridecanoic acid                Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.202    2.24 ng          67794   Phenanthrene‐d10           17.309

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 93
 2 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 50
 3 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 47
 4 Nonanoic acid                       158 C9H18O2        000112‐05‐0 47
 5 Octane, 1‐(ethenylthio)‐            172 C10H20S        042779‐08‐8 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2572 (18.202 min): BG057706.D\data.ms (-2566) (-
43.0 73.0

129.197.0
213.2

171.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0
97.0 214.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #75717: Dodecanoic acid
73.0

43.0

129.0 200.0157.0
101.0

18.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #46964: n-Decanoic acid
60.0

29.0
129.0

87.0
172.0

18.00 18.50

m/z  43.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.00   97.28%

18.00 18.50

m/z  73.00   94.96%

18.00 18.50

m/z  55.00   88.54%

18.00 18.50

m/z  57.00   76.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  n‐Heptadecanol‐1                Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.227    2.97 ng          98741   Chrysene‐d12               21.568

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Heptadecanol‐1                    256 C17H36O        001454‐85‐9 90
 2 Isoheptadecanol                     256 C17H36O        057289‐07‐3 87
 3 1‐Octadecanol                       270 C18H38O        000112‐92‐5 87
 4 17‐Pentatriacontene                 491 C35H70         006971‐40‐0 87
 5 Heptafluorobutyric acid, n‐tetra... 410 C18H29F7O2     007365‐36‐8 87

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3087 (21.227 min): BG057706.D\data.ms (-3083) (-
57.0

97.0

226.0139.0 281.9194.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143654: n-Heptadecanol-1
55.0

97.0

139.0 210.0169.019.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143653: Isoheptadecanol
83.0

43.0

125.0 210.0
168.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #161350: 1-Octadecanol
43.0 83.0

125.0
224.0168.0

21.00 21.50

m/z  57.00  100.00%

21.00 21.50

m/z  55.00   83.41%

21.00 21.50

m/z  43.00   75.35%

21.00 21.50

m/z  83.05   72.11%

21.00 21.50

m/z  68.95   67.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG061423\
  Data File : BG057706.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2023  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3166‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061323.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...   3.125    11.5  ng     146725   1   7.937  254905  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.046     3.0  ng      37571   1   7.937  254905  20.0
Benzophenone        15.922     3.6  ng      87739   3  14.571  487327  20.0
2,4,2',4'‐Tetra...  16.275     2.4  ng      73848   4  17.309  606123  20.0
9,9‐Dimethyl‐9‐...  16.509     2.0  ng      62232   4  17.309  606123  20.0
Tridecanoic acid    18.202     2.2  ng      67794   4  17.309  606123  20.0
n‐Heptadecanol‐1    21.227     3.0  ng      98741   5  21.568  665535  20.0

8270‐BG061323.M Thu Jun 15 10:16:06 2023                                                      Pag 11

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
TEST-PIT-6-12-23


