
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   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_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF136371.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.046   498  503  507 rVB    25545     31130   1.56%   0.173%
  2   5.440   566  570  573 rBV  2028963   1928688  96.50%  10.694%
  3   6.440   735  740  743 rBV  1901802   1652709  82.70%   9.164%
  4   6.640   770  774  778 rBV2   19575     27053   1.35%   0.150%
  5   6.804   799  802  806 rBV   812219    627348  31.39%   3.478%
 
  6   7.363   892  897  900 rBV  1266663   1050704  52.57%   5.826%
  7   8.081  1015 1019 1022 rBV   860693    672142  33.63%   3.727%
  8   9.157  1198 1202 1205 rBV  2056833   1702533  85.19%   9.440%
  9   9.281  1218 1223 1227 rBV    25927     26443   1.32%   0.147%
 10   9.698  1291 1294 1298 rBV    49624     40100   2.01%   0.222%
 
 11   9.839  1314 1318 1321 rBV   766724    603619  30.20%   3.347%
 12  10.628  1448 1452 1464 rBV  1119784    968527  48.46%   5.370%
 13  11.328  1567 1571 1574 rBV   752943    687874  34.42%   3.814%
 14  11.351  1574 1575 1579 rVV   290129    204783  10.25%   1.135%
 15  11.404  1581 1584 1587 rVB    53608     45984   2.30%   0.255%
 
 16  11.563  1605 1611 1613 rBV2   23884     28421   1.42%   0.158%
 17  11.739  1632 1641 1646 rVB6   13411     31470   1.57%   0.174%
 18  11.833  1654 1657 1659 rBV    79148     69770   3.49%   0.387%
 19  11.869  1659 1663 1667 rVV2  270607    304420  15.23%   1.688%
 20  11.910  1667 1670 1673 rVV2   39417     50663   2.53%   0.281%
 
 21  11.945  1673 1676 1678 rVV   126465    130411   6.53%   0.723%
 22  11.969  1678 1680 1685 rVB    78497     69357   3.47%   0.385%
 23  12.133  1705 1708 1710 rBV2   41863     40335   2.02%   0.224%
 24  12.157  1710 1712 1715 rVB2   57706     51853   2.59%   0.288%
 25  12.310  1736 1738 1741 rBV    33001     28051   1.40%   0.156%
 
 26  12.386  1748 1751 1754 rBV    97412     95532   4.78%   0.530%
 27  12.422  1754 1757 1759 rVV2   64614     79688   3.99%   0.442%
 28  12.469  1763 1765 1770 rVV4   51410     64666   3.24%   0.359%
 29  12.551  1775 1779 1782 rBV   622276    568228  28.43%   3.151%
 30  12.657  1792 1797 1799 rBV3   58223     72760   3.64%   0.403%
 
 31  12.780  1812 1818 1821 rBV   595408    621153  31.08%   3.444%
 32  12.833  1824 1827 1831 rVB3   48950     63691   3.19%   0.353%
 33  12.898  1835 1838 1839 rBV2   32188     28507   1.43%   0.158%
 34  12.927  1839 1843 1846 rVV  2441556   1998556 100.00%  11.081%
 35  12.998  1850 1855 1859 rBV3   69017    109590   5.48%   0.608%
 
 36  13.086  1867 1870 1871 rBV3   52434     54430   2.72%   0.302%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   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_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  13.110  1871 1874 1877 rVB   106560    102201   5.11%   0.567%
 38  13.174  1881 1885 1888 rVB2   68545     70028   3.50%   0.388%
 39  13.210  1888 1891 1894 rBV    92667    100325   5.02%   0.556%
 40  13.304  1904 1907 1910 rVB    74911     59421   2.97%   0.329%
 
 41  13.339  1910 1913 1915 rBV    59770     59526   2.98%   0.330%
 42  13.510  1940 1942 1945 rBV2   33806     35715   1.79%   0.198%
 43  13.616  1958 1960 1965 rVB    72991     87173   4.36%   0.483%
 44  13.733  1975 1980 1982 rBV3   69494    106129   5.31%   0.588%
 45  13.763  1982 1985 1986 rVV    51882     46746   2.34%   0.259%
 
 46  13.780  1986 1988 1992 rVV2   47651     57962   2.90%   0.321%
 47  13.827  1994 1996 2004 rVB2   51198     84358   4.22%   0.468%
 48  13.986  2018 2023 2025 rBV2  764833    945467  47.31%   5.242%
 49  14.010  2025 2027 2030 rVB   285964    219027  10.96%   1.214%
 50  14.374  2087 2089 2092 rVB    69774     49436   2.47%   0.274%
 
 51  14.410  2092 2095 2098 rBV2   49158     42323   2.12%   0.235%
 52  14.469  2102 2105 2108 rVB    72938     67641   3.38%   0.375%
 53  15.033  2197 2201 2205 rBV   194019    344921  17.26%   1.912%
 54  15.339  2250 2253 2259 rVB   112490    143449   7.18%   0.795%
 55  15.404  2260 2264 2271 rVB   136277    159325   7.97%   0.883%
 
 56  15.468  2271 2275 2279 rBV   350673    422974  21.16%   2.345%
 
 
                        Sum of corrected areas:    18035336
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.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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0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance TIC: BF136371.D\data.ms

 5.046

 5.440
 6.440

 6.640

 6.804

 7.363

8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50 13.00
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance TIC: BF136371.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Phenanthrene, 2‐methyl‐         Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.833    2.03 ng          69770   Phenanthrene‐d10           11.328

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenanthrene, 2‐methyl‐             192 C15H12         002531‐84‐2 95
 2 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 93
 3 1H‐Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,... 192 C15H12         000949‐41‐7 93
 4 Anthracene, 2‐methyl‐               192 C15H12         000613‐12‐7 91
 5 Anthracene, 9‐methyl‐               192 C15H12         000779‐02‐2 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1657 (11.833 min): BF136371.D\data.ms (-1654) (-)
192.1

94.7 165.1
63.0 139.039.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #67038: Phenanthrene, 2-methyl-
192.0

165.0
96.063.0 139.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #67043: Phenanthrene, 1-methyl-
192.0

165.095.0
63.0 139.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #67054: 1H-Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,9b-dihydro-
192.0

165.0
96.063.0 139.039.0

11.50 12.00

m/z 192.10  100.00%

11.50 12.00

m/z 191.05   59.05%

11.50 12.00

m/z 189.10   32.24%

11.50 12.00

m/z 190.00   18.49%

11.50 12.00

m/z 193.05   15.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.869    8.85 ng         304420   Phenanthrene‐d10           11.328

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 89
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 86
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 70
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1663 (11.869 min): BF136371.D\data.ms (-1659) (-)
73.0

43.1

192.1129.1

157.1 256.1101.1 227.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0

228.0
101.0 157.015.0

11.50 12.00

m/z  73.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  59.95   93.54%

11.50 12.00

m/z  43.10   81.83%

11.50 12.00

m/z  57.05   72.80%

11.50 12.00

m/z  55.05   71.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzaldehyde, 3,5‐dichloro‐...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.945    3.79 ng         130411   Phenanthrene‐d10           11.328

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzaldehyde, 3,5‐dichloro‐2‐hyd... 190 C7H4Cl2O2      000090‐60‐8 72
 2 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 60
 3 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 42
 4 Anthracene, 1‐methyl‐               192 C15H12         000610‐48‐0 38
 5 Naphtho[1,2‐b]norbornadiene         192 C15H12         1000210‐14‐8 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1676 (11.945 min): BF136371.D\data.ms (-1673) (-)
189.1

94.5
165.1

63.0 139.139.1 116.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #65127: Benzaldehyde, 3,5-dichloro-2-hydroxy-
190.0

63.0 133.0
97.028.0 162.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #64923: 4H-Cyclopenta[def]phenanthrene
190.0

94.0

163.063.039.0 137.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #67034: Phenanthrene, 4-methyl-
192.0

165.0
95.0

139.063.027.0 117.0

12.00

m/z 189.05  100.00%

12.00

m/z 190.05   88.73%

12.00

m/z 192.10   77.34%

12.00

m/z 191.05   59.24%

12.00

m/z  94.50   21.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1H‐Cyclopropa[l]phenanthren...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.969    2.02 ng          69357   Phenanthrene‐d10           11.328

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,... 192 C15H12         000949‐41‐7 90
 2 Anthracene, 2‐methyl‐               192 C15H12         000613‐12‐7 90
 3 Phenanthrene, 2‐methyl‐             192 C15H12         002531‐84‐2 90
 4 Anthracene, 9‐methyl‐               192 C15H12         000779‐02‐2 90
 5 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1680 (11.969 min): BF136371.D\data.ms (-1678) (-)
192.1

165.0
40.0 95.069.8 127.0 213.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #67054: 1H-Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,9b-dihydro-
192.0

165.0
96.063.0 139.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #67023: Anthracene, 2-methyl-
192.0

96.0 165.0
63.0 139.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #67038: Phenanthrene, 2-methyl-
192.0

165.0
96.063.0 139.039.0

12.00

m/z 192.10  100.00%

12.00

m/z 191.05   58.93%

12.00

m/z 193.05   16.15%

12.00

m/z 165.00   15.01%

12.00

m/z 189.05   12.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  9,10‐Dimethylanthracene         Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.386    2.78 ng          95532   Phenanthrene‐d10           11.328

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,10‐Dimethylanthracene             206 C16H14         000781‐43‐1 91
 2 Phenanthrene, 3,6‐dimethyl‐         206 C16H14         001576‐67‐6 90
 3 Phenanthrene, 2,3‐dimethyl‐         206 C16H14         003674‐65‐5 87
 4 di‐p‐Tolylacetylene                 206 C16H14         002789‐88‐0 87
 5 3,4‐Dimethylphenanthrene            206 C16H14         1000452‐24‐5 83

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1751 (12.386 min): BF136371.D\data.ms (-1748) (-)
206.1

101.1 178.0126.0 154.076.040.0

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

5000

m/z-->

Abundance #82932: 9,10-Dimethylanthracene
206.0

89.0
178.063.0 152.0127.039.014.0

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

5000

m/z-->

Abundance #82953: Phenanthrene, 3,6-dimethyl-
206.0

102.0
76.0 165.051.027.0 139.0

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

5000

m/z-->

Abundance #82943: Phenanthrene, 2,3-dimethyl-
206.0

89.0
165.063.0 139.039.0 115.0

12.00 12.50

m/z 206.10  100.00%

12.00 12.50

m/z 191.05   51.77%

12.00 12.50

m/z 189.10   25.69%

12.00 12.50

m/z 205.05   24.96%

12.00 12.50

m/z 207.10   14.49%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Phenanthrene, 3,6‐dimethyl‐     Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.422    2.32 ng          79688   Phenanthrene‐d10           11.328

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenanthrene, 3,6‐dimethyl‐         206 C16H14         001576‐67‐6 53
 2 Phenanthrene, 2,7‐dimethyl‐         206 C16H14         001576‐69‐8 52
 3 [14]Annulene, 1,6:8,13‐bis(metha... 206 C16H14         085385‐68‐8 50
 4 9,10‐Dimethylanthracene             206 C16H14         000781‐43‐1 43
 5 3,5‐Dichloro‐4‐hydroxybenzoic acid  206 C7H4Cl2O3      003336‐41‐2 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1757 (12.422 min): BF136371.D\data.ms (-1754) (-)
206.1

101.0
137.255.0 178.1 257.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #82953: Phenanthrene, 3,6-dimethyl-
206.0

102.0
165.075.039.0 137.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #82955: Phenanthrene, 2,7-dimethyl-
206.0

102.0 178.075.0 151.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #82981: [14]Annulene, 1,6:8,13-bis(methano)-, syn
206.0

178.0
89.0

39.0 128.0

12.50

m/z 206.10  100.00%

12.50

m/z 189.05   68.97%

12.50

m/z 191.10   47.28%

12.50

m/z 204.10   45.96%

12.50

m/z 205.05   39.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Pyrene, 1‐methyl‐               Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.998    2.32 ng         109590   Chrysene‐d12               13.986

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyrene, 1‐methyl‐                   216 C17H12         002381‐21‐7 96
 2 Fluoranthene, 2‐methyl‐             216 C17H12         033543‐31‐6 90
 3 11H‐Benzo[b]fluorene                216 C17H12         000243‐17‐4 86
 4 11H‐Benzo[a]fluorene                216 C17H12         000238‐84‐6 81
 5 Pyrene, 2‐methyl‐                   216 C17H12         003442‐78‐2 70

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1855 (12.998 min): BF136371.D\data.ms (-1850) (-)
216.1

94.7
163.063.0 304.1127.1 265.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94569: Pyrene, 1-methyl-
216.0

108.0
163.063.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94578: Fluoranthene, 2-methyl-
216.0

108.0

63.0 163.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94572: 11H-Benzo[b]fluorene
216.0

107.0
163.063.028.0

13.00

m/z 216.05  100.00%

13.00

m/z 215.10   89.71%

13.00

m/z 212.95   20.20%

13.00

m/z 217.05   19.00%

13.00

m/z 232.05   16.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  11H‐Benzo[a]fluorene            Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.110    2.16 ng         102201   Chrysene‐d12               13.986

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 11H‐Benzo[a]fluorene                216 C17H12         000238‐84‐6 91
 2 11H‐Benzo[b]fluorene                216 C17H12         000243‐17‐4 90
 3 Pyrene, 1‐methyl‐                   216 C17H12         002381‐21‐7 80
 4 4‐Hydroxy‐6‐methyl‐1‐pyridin‐3‐y... 216 C12H12N2O2     1000318‐25‐3 80
 5 7H‐Benzo[c]fluorene                 216 C17H12         000205‐12‐9 72

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1874 (13.110 min): BF136371.D\data.ms (-1871) (-)
216.1

107.5

163.140.0 253.2 289.177.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94575: 11H-Benzo[a]fluorene
216.0

108.0

163.063.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94572: 11H-Benzo[b]fluorene
216.0

107.0
163.063.028.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94570: Pyrene, 1-methyl-
216.0

108.0
163.063.027.0

13.00 13.50

m/z 216.10  100.00%

13.00 13.50

m/z 215.10   67.61%

13.00 13.50

m/z 213.05   17.37%

13.00 13.50

m/z 107.50   17.36%

13.00 13.50

m/z 217.10   14.92%

8270‐BF112723.M Mon Dec 04 02:55:22 2023                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
COMP-7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
COMP-7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
COMP-7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
COMP-7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
COMP-7



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Pyrene, 2‐methyl‐               Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.210    2.12 ng         100325   Chrysene‐d12               13.986

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyrene, 1‐methyl‐                   216 C17H12         002381‐21‐7 95
 2 Pyrene, 2‐methyl‐                   216 C17H12         003442‐78‐2 92
 3 11H‐Benzo[a]fluorene                216 C17H12         000238‐84‐6 92
 4 Fluoranthene, 2‐methyl‐             216 C17H12         033543‐31‐6 91
 5 Pyrene, 4‐methyl‐                   216 C17H12         003353‐12‐6 60

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1891 (13.210 min): BF136371.D\data.ms (-1888) (-)
216.1

94.6

163.0 266.0127.142.0 303.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94565: Pyrene, 1-methyl-
216.0

95.0
163.063.027.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94564: Pyrene, 2-methyl-
216.0

108.0
63.0 163.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94573: 11H-Benzo[a]fluorene
216.0

107.0
163.063.027.0

13.00 13.50

m/z 216.10  100.00%

13.00 13.50

m/z 215.10   61.00%

13.00 13.50

m/z 232.10   35.59%

13.00 13.50

m/z  94.60   21.83%

13.00 13.50

m/z 231.10   18.49%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Benzo[b]naphtho[2,3‐d]thiop...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.733    2.25 ng         106129   Chrysene‐d12               13.986

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[b]naphtho[2,3‐d]thiophene     234 C16H10S        000243‐46‐9 91
 2 Benzo[b]naphtho[2,1‐d]thiophene     234 C16H10S        000239‐35‐0 91
 3 Benzo[b]naphtho[1,2‐d]thiophene     234 C16H10S        000205‐43‐6 90
 4 Cyclohexene, 1,2‐diphenyl‐          234 C18H18         041317‐87‐7 59
 5 Phenanthro(2,1‐b)thiophene          234 C16H10S        000219‐25‐0 59

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1980 (13.733 min): BF136371.D\data.ms (-1975) (-)
234.1

117.0 189.1
41.0 76.8 288.1 340.153.0

50 100 150 200 250 300
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m/z-->

Abundance #116288: Benzo[b]naphtho[2,3-d]thiophene
234.0

117.0
189.0

63.0
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0

5000
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Abundance #116293: Benzo[b]naphtho[2,1-d]thiophene
234.0

117.0
189.040.0

77.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #116295: Benzo[b]naphtho[1,2-d]thiophene
234.0

117.028.0 189.0
69.0 153.0

13.50 14.00

m/z 234.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 235.00   19.80%

13.50 14.00

m/z 202.10   11.79%

13.50 14.00

m/z 232.05   11.40%

13.50 14.00

m/z 117.00   11.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.339    6.78 ng         143449   Perylene‐d12               15.469

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 96
 2 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 96
 3 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 90
 4 Benzo[j]fluoranthene                252 C20H12         000205‐82‐3 90
 5 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 90
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Abundance Scan 2253 (15.339 min): BF136371.D\data.ms (-2250) (-)
252.1
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Abundance #138555: Benzo[a]pyrene
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126.0
200.074.0
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Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.074.0
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Abundance #138551: Perylene
252.0

125.0

74.0 200.017.0

15.00 15.50

m/z 252.10  100.00%

15.00 15.50

m/z 250.05   30.73%

15.00 15.50

m/z 253.10   21.87%

15.00 15.50

m/z 125.00   15.81%

15.00 15.50

m/z 126.00   12.52%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120123\
  Data File : BF136371.D                                          
  Acq On    : 02 Dec 2023  10:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5434‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112723.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Phenanthrene, 2...  11.833     2.0  ng      69770   4  11.328  687874  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.869     8.8  ng     304420   4  11.328  687874  20.0
Benzaldehyde, 3...  11.945     3.8  ng     130411   4  11.328  687874  20.0
1H‐Cyclopropa[l...  11.969     2.0  ng      69357   4  11.328  687874  20.0
9,10‐Dimethylan...  12.386     2.8  ng      95532   4  11.328  687874  20.0
Phenanthrene, 3...  12.422     2.3  ng      79688   4  11.328  687874  20.0
Pyrene, 1‐methyl‐   12.998     2.3  ng     109590   5  13.986  945467  20.0
11H‐Benzo[a]flu...  13.110     2.2  ng     102201   5  13.986  945467  20.0
Pyrene, 2‐methyl‐   13.210     2.1  ng     100325   5  13.986  945467  20.0
Benzo[b]naphtho...  13.733     2.3  ng     106129   5  13.986  945467  20.0
Benzo[e]pyrene      15.339     6.8  ng     143449   6  15.469  422974  20.0
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