
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   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‐BG080321.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG049815.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.134    11   16   22 rBV    76451    118533   7.04%   1.237%
  2   3.175    22   23   32 rVB3   13952     20626   1.22%   0.215%
  3   5.108   347  352  359 rBV    24569     39154   2.33%   0.409%
  4   5.584   425  433  441 rBV   409457    675671  40.13%   7.053%
  5   7.199   700  708  717 rBV   428162    749247  44.50%   7.822%
 
  6   8.033   840  850  858 rBV    96184    167009   9.92%   1.743%
  7   9.202  1042 1049 1056 rBV   268718    481865  28.62%   5.030%
  8  10.618  1284 1290 1302 rBV    35502     73967   4.39%   0.772%
  9  10.853  1323 1330 1338 rBV   133972    243049  14.43%   2.537%
 10  13.303  1737 1747 1754 rBV   712621   1094559  65.00%  11.426%
 
 11  14.689  1976 1983 1989 rVB   234103    376904  22.38%   3.935%
 12  16.181  2229 2237 2246 rBV   754622   1150727  68.34%  12.013%
 13  17.438  2444 2451 2456 rBV   317309    489526  29.07%   5.110%
 14  17.479  2456 2458 2464 rVV    47716     62060   3.69%   0.648%
 15  17.573  2466 2474 2479 rBV3    9101     19408   1.15%   0.203%
 
 16  18.090  2558 2562 2569 rBV2   14142     22475   1.33%   0.235%
 17  18.313  2597 2600 2605 rBV4   11458     17478   1.04%   0.182%
 18  18.360  2605 2608 2615 rVB5    9717     16848   1.00%   0.176%
 19  18.513  2628 2634 2638 rBV4   13729     26457   1.57%   0.276%
 20  19.230  2752 2756 2758 rBV5   16740     23892   1.42%   0.249%
 
 21  19.259  2758 2761 2766 rVB2   44021     54337   3.23%   0.567%
 22  19.494  2793 2801 2808 rVB   110609    168241   9.99%   1.756%
 23  19.823  2853 2857 2858 rBV3   16052     19805   1.18%   0.207%
 24  19.852  2858 2862 2868 rVB    91421    140943   8.37%   1.471%
 25  20.046  2889 2895 2901 rBV  1243992   1683832 100.00%  17.578%
 
 26  20.176  2910 2917 2918 rBV7   12417     25270   1.50%   0.264%
 27  20.346  2938 2946 2950 rVB3   17484     43786   2.60%   0.457%
 28  20.446  2958 2963 2968 rBV5   15278     24702   1.47%   0.258%
 29  21.303  3104 3109 3112 rBV6   14387     22224   1.32%   0.232%
 30  21.350  3113 3117 3128 rVV10   39378    103225   6.13%   1.078%
 
 31  21.433  3128 3131 3141 rVB2   36663     68041   4.04%   0.710%
 32  21.591  3154 3158 3163 rVB    51987     70841   4.21%   0.740%
 33  21.721  3172 3180 3185 rBV2  285627    542244  32.20%   5.661%
 34  21.773  3185 3189 3194 rVB2   43998     74957   4.45%   0.782%
 35  22.455  3302 3305 3312 rVB8   11381     18559   1.10%   0.194%
 
 36  23.953  3554 3560 3567 rBV    40565    118514   7.04%   1.237%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   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‐BG080321.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  24.840  3707 3711 3721 rVB2   28520     70628   4.19%   0.737%
 38  24.998  3729 3738 3746 rBV2  160482    459696  27.30%   4.799%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9579300
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG080321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

3.50 4.00 4.50 5.00 5.50 6.00 6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50
0

200000

400000

600000

800000

1000000

1200000

Time-->

Abundance TIC: BG049815.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG080321.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.134   14.19 ng         118533   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.033

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 64
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 3 Silane, ethyltrimethyl‐             102 C5H14Si        003439‐38‐1 28
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 9 
 5 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 16 (3.134 min): BG049815.D\data.ms (-11) (-)
73.1

387.8207.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

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

29.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

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

29.0
115.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #4950: Silane, ethyltrimethyl-
73.0

29.0

3.103.203.303.403.50

m/z  73.10  100.00%

3.103.203.303.403.50

m/z  43.20   40.88%

3.103.203.303.403.50

m/z  87.25   29.65%

3.103.203.303.403.50

m/z  55.15   28.52%

3.103.203.303.403.50

m/z  71.25   10.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG080321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown3.175                    Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.175    2.47 ng          20626   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.033

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Pentanethiol                      104 C5H12S         000110‐66‐7 9 
 2 Ethanol, 2‐(vinyloxy)‐               88 C4H8O2         000764‐48‐7 9 
 3 Acetamide, oxime                     74 C2H6N2O        022059‐22‐9 7 
 4 Carbamic acid, ethyl‐, methyl ester 103 C4H9NO2        006135‐31‐5 5 
 5 Propanoic acid, 3‐(ethylthio)‐      134 C5H10O2S       007244‐82‐8 5 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 23 (3.175 min): BG049815.D\data.ms (-22) (-)
75.2

42.0

103.2 134.2

57.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #5415: 1-Pentanethiol
42.0

70.0
104.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #2296: Ethanol, 2-(vinyloxy)-
45.0

27.0

73.0 88.0
12.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #887: Acetamide, oxime
42.0

74.0

59.0

3.20 3.40 3.60

m/z  75.15  100.00%

3.20 3.40 3.60

m/z  42.05   74.08%

3.20 3.40 3.60

m/z  41.10   60.96%

3.20 3.40 3.60

m/z  45.15   58.62%

3.20 3.40 3.60

m/z  44.05   58.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG080321.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.108    4.69 ng          39154   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.033

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 38
 2 n‐Propyl t‐butyl ether              116 C7H16O         1000334‐81‐9 33
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 17
 4 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 9 
 5 Guanidine                            59 CH5N3          000113‐00‐8 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 352 (5.108 min): BG049815.D\data.ms (-347) (-)
43.1

101.2

190.6

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #9280: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0
67.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #9501: n-Propyl t-butyl ether
59.0

101.0

29.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

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

101.0

15.0
69.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.10  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.15   69.27%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.15   26.89%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.15   15.97%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.25    9.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG080321.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‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.618    6.09 ng          73967   Naphthalene‐d8             10.853

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 72
 3 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 64
 4 Ethanol, 2‐[2‐(2‐butoxyethoxy)et... 206 C10H22O4       000143‐22‐6 64
 5 3,6,9,12,15‐Pentaoxanonadecan‐1‐ol  294 C14H30O6       001786‐94‐3 53

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1290 (10.618 min): BG049815.D\data.ms (-1284) (-
57.3

41.1
75.2

101.3
135.2

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #38401: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

75.0
100.0 132.0116.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #38409: Ethanol, 2-[2-(2-methylpropoxy)ethoxy]-
45.0

89.0
29.0

73.0 119.0 144.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #10089: Ethylene glycol monoisobutyl ether
57.0

41.0
75.0

18.0 100.0

10.50 11.00

m/z  57.25  100.00%

10.50 11.00

m/z  45.15   92.22%

10.50 11.00

m/z  41.15   35.79%

10.50 11.00

m/z  75.15   27.55%

10.50 11.00

m/z  56.25   17.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG080321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  6‐Octadecenoic acid             Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.259    2.22 ng          54337   Phenanthrene‐d10           17.438

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 6‐Octadecenoic acid                 282 C18H34O2       1000336‐66‐8 78
 2 trans‐13‐Octadecenoic acid, meth... 296 C19H36O2       1000333‐61‐3 58
 3 cis‐10‐Heptadecenoic acid, methy... 282 C18H34O2       1000333‐62‐1 53
 4 7‐Hexadecenoic acid, methyl este... 268 C17H32O2       056875‐67‐3 50
 5 4‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       056555‐10‐3 46

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2761 (19.259 min): BG049815.D\data.ms (-2758) (-
55.1

96.2

222.3139.2 180.3 265.6

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #176211: 6-Octadecenoic acid
55.0 97.0

264.0

137.0 222.0180.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194454: trans-13-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0

264.0222.0180.0138.0 296.015.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #176265: cis-10-Heptadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0

250.0208.0166.0
128.0 282.015.0

19.00 19.50

m/z  55.15  100.00%

19.00 19.50

m/z  41.15   91.18%

19.00 19.50

m/z  69.15   67.87%

19.00 19.50

m/z  67.25   54.95%

19.00 19.50

m/z  74.15   50.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG080321.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‐Tetradecene                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.350    3.81 ng         103225   Chrysene‐d12               21.721

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Tetradecene                       196 C14H28         001120‐36‐1 86
 2 Dichloroacetic acid, heptadecyl ... 366 C19H36Cl2O2    1000282‐98‐2 74
 3 1‐Tricosene                         322 C23H46         018835‐32‐0 74
 4 2‐Heptadecenal                      252 C17H32O        1000143‐48‐6 70
 5 E‐15‐Heptadecenal                   252 C17H32O        1000130‐97‐9 70

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3117 (21.350 min): BG049815.D\data.ms (-3113) (-
43.3

83.2

125.3 207.2
248.9 325.4168.4

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #71723: 1-Tetradecene
43.0

83.0

125.0 196.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275003: Dichloroacetic acid, heptadecyl ester
57.0

97.0

139.0 238.0180.0 295.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #227233: 1-Tricosene
57.0

97.0

139.0 322.0182.0 224.0 280.0

21.00 21.50

m/z  43.25  100.00%

21.00 21.50

m/z  57.25   95.57%

21.00 21.50

m/z  55.15   82.50%

21.00 21.50

m/z  83.20   79.27%

21.00 21.50

m/z  69.15   66.11%

8270‐BG080321.M Fri Aug 13 10:55:56 2021                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
124027



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG080321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 1‐ethenyl‐4‐nitro‐     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.433    2.51 ng          68041   Chrysene‐d12               21.721

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐nitro‐         149 C8H7NO2        000100‐13‐0 53
 2 phenol, 2‐chloro‐6‐nitro‐, benzo... 277 C13H8ClNO4     1010397‐11‐4 30
 3 Acetophenone, 2‐chloro‐             154 C8H7ClO        000532‐27‐4 30
 4 Ethene‐1,1,2‐tricarbonitrile, 2‐... 237 C12H7N5O       349492‐78‐0 30
 5 6‐Methylthieno[2,3‐b]pyridine       149 C8H7NS         001759‐30‐4 27

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3131 (21.433 min): BG049815.D\data.ms (-3128) (-
105.2

51.1
234.2155.4 416.9 476.4346.3291.3

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #27241: Benzene, 1-ethenyl-4-nitro-
149.077.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #169389: phenol, 2-chloro-6-nitro-, benzoate (ester)
105.0

51.0 277.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #32010: Acetophenone, 2-chloro-
105.0

51.0

156.0

21.50

m/z 105.15  100.00%

21.50

m/z  77.15   67.08%

21.50

m/z 149.15   61.45%

21.50

m/z  51.15   18.00%

21.50

m/z 106.10    9.44%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG081221\
  Data File : BG049815.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2021  12:59
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3333‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG080321.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...   3.134    14.2  ng     118533   1   8.033  167009  20.0
unknown3.175         3.175     2.5  ng      20626   1   8.033  167009  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.108     4.7  ng      39154   1   8.033  167009  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...  10.618     6.1  ng      73967   2  10.853  243049  20.0
6‐Octadecenoic ...  19.259     2.2  ng      54337   4  17.438  489526  20.0
1‐Tetradecene       21.350     3.8  ng     103225   5  21.721  542244  20.0
Benzene, 1‐ethe...  21.433     2.5  ng      68041   5  21.721  542244  20.0
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