
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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‐BF050922.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF128320.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.452    14   28   35 rVB2   18439     42966   1.97%   0.222%
  2   3.940   275  281  288 rBV    22757     32594   1.49%   0.169%
  3   5.093   473  477  490 rVB   121941    154781   7.08%   0.801%
  4   5.493   541  545  561 rVB  1835305   1761905  80.59%   9.121%
  5   6.504   712  717  732 rBV  1963909   1911361  87.43%   9.895%
 
  6   6.869   775  779  786 rBV   606854    501743  22.95%   2.597%
  7   7.434   871  875  878 rBV  1423207   1277255  58.42%   6.612%
  8   8.151   993  997 1000 rBV   797232    662517  30.30%   3.430%
  9   9.228  1175 1180 1183 rBV  2649492   2186211 100.00%  11.317%
 10   9.292  1186 1191 1195 rVB    38612     33926   1.55%   0.176%
 
 11   9.910  1292 1296 1299 rBV   889463    726573  33.23%   3.761%
 12  10.328  1359 1367 1370 rBV4   19859     32680   1.49%   0.169%
 13  10.704  1427 1431 1434 rBV  1450553   1326278  60.67%   6.866%
 14  10.804  1443 1448 1456 rVB5   21632     46446   2.12%   0.240%
 15  11.133  1500 1504 1506 rBV2   24659     28865   1.32%   0.149%
 
 16  11.245  1520 1523 1526 rBV    30874     29559   1.35%   0.153%
 17  11.316  1533 1535 1546 rVB    26955     27192   1.24%   0.141%
 18  11.398  1546 1549 1552 rBV   828276    748441  34.23%   3.874%
 19  11.422  1552 1553 1557 rVB   149747    101745   4.65%   0.527%
 20  11.474  1559 1562 1565 rBV    71814     60370   2.76%   0.313%
 
 21  11.645  1585 1591 1594 rBV3   22171     35411   1.62%   0.183%
 22  11.904  1632 1635 1637 rBV    58183     56893   2.60%   0.295%
 23  11.927  1637 1639 1643 rVV    88134     83000   3.80%   0.430%
 24  11.980  1644 1648 1650 rVV    66477     64419   2.95%   0.333%
 25  12.016  1650 1654 1656 rVV2  107416    120046   5.49%   0.621%
 
 26  12.033  1656 1657 1663 rVB    50831     44500   2.04%   0.230%
 27  12.198  1682 1685 1688 rVB    49643     44867   2.05%   0.232%
 28  12.451  1724 1728 1730 rBV    70006     70044   3.20%   0.363%
 29  12.492  1730 1735 1737 rVV2   48884     71596   3.27%   0.371%
 30  12.533  1740 1742 1748 rVB3   25920     37389   1.71%   0.194%
 
 31  12.616  1752 1756 1760 rBV   572921    478446  21.88%   2.477%
 32  12.710  1770 1772 1775 rBV    53621     48530   2.22%   0.251%
 33  12.827  1789 1792 1793 rBV   123396    106710   4.88%   0.552%
 34  12.845  1793 1795 1798 rVV   432119    378312  17.30%   1.958%
 35  12.892  1802 1803 1808 rVB2   53584     56313   2.58%   0.292%
 
 36  12.986  1812 1819 1822 rBV  2134401   1850755  84.66%   9.581%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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‐BF050922.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  13.057  1827 1831 1837 rVB3   54291     99324   4.54%   0.514%
 38  13.151  1844 1847 1848 rBV2   42338     46390   2.12%   0.240%
 39  13.174  1848 1851 1854 rVB2  159075    137860   6.31%   0.714%
 40  13.239  1859 1862 1865 rVV   141666    113659   5.20%   0.588%
 
 41  13.280  1865 1869 1872 rVB2   75371     85358   3.90%   0.442%
 42  13.374  1881 1885 1887 rBV    34830     37469   1.71%   0.194%
 43  13.404  1887 1890 1898 rVB3   51340     80398   3.68%   0.416%
 44  13.657  1930 1933 1936 rBV3   38402     41692   1.91%   0.216%
 45  13.686  1936 1938 1942 rVB3   30784     37125   1.70%   0.192%
 
 46  13.821  1959 1961 1963 rVB    54425     36557   1.67%   0.189%
 47  13.892  1971 1973 1981 rVB5   46856     81754   3.74%   0.423%
 48  13.963  1981 1985 1990 rBV4   13829     28844   1.32%   0.149%
 49  14.045  1994 1999 2002 rBV2  662243    846548  38.72%   4.382%
 50  14.074  2002 2004 2011 rVB   258772    236012  10.80%   1.222%
 
 51  14.133  2011 2014 2016 rBV2   31937     40774   1.87%   0.211%
 52  14.198  2022 2025 2028 rVB2   47959     41550   1.90%   0.215%
 53  14.398  2056 2059 2060 rBV    25114     26042   1.19%   0.135%
 54  14.433  2060 2065 2068 rVV    90260    102879   4.71%   0.533%
 55  14.468  2068 2071 2073 rVB    32837     33129   1.52%   0.171%
 
 56  14.533  2079 2082 2084 rBV    30954     31802   1.45%   0.165%
 57  14.580  2088 2090 2094 rVB    54889     48289   2.21%   0.250%
 58  14.792  2123 2126 2130 rVB5   40904     44659   2.04%   0.231%
 59  15.098  2174 2178 2181 rBV   194593    300947  13.77%   1.558%
 60  15.210  2193 2197 2202 rBV    65607     70246   3.21%   0.364%
 
 61  15.410  2227 2231 2236 rVB   114968    149788   6.85%   0.775%
 62  15.474  2237 2242 2247 rVV   219557    283831  12.98%   1.469%
 63  15.539  2248 2253 2256 rVV   422461    531213  24.30%   2.750%
 64  15.568  2256 2258 2264 rVB2   54462     76022   3.48%   0.394%
 65  16.104  2347 2349 2354 rVB4   18041     26006   1.19%   0.135%
 
 66  17.045  2503 2509 2516 rBV2   85069    167490   7.66%   0.867%
 67  17.227  2535 2540 2544 rBV    22583     40248   1.84%   0.208%
 68  17.504  2582 2587 2594 rVB    53513    100339   4.59%   0.519%
 69  17.751  2625 2629 2638 rVB3   23134     52340   2.39%   0.271%
 
 
                        Sum of corrected areas:    19317223
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.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_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.093    6.17 ng         154781   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.869

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 45
 2 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25
 3 Butane, 1‐ethoxy‐                   102 C6H14O         000628‐81‐9 9 
 4 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 5 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 9 

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 477 (5.093 min): BF128320.D\data.ms (-473) (-)
43.1

59.1

101.0

83.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

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

59.0

101.027.0 83.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

41.0

126.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #4989: Butane, 1-ethoxy-
59.0

31.0

15.0 102.087.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.10  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   56.62%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   18.96%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   13.82%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05    8.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1H‐Cyclopropa[l]phenanthren...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.927    2.22 ng          83000   Phenanthrene‐d10           11.398

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,... 192 C15H12         000949‐41‐7 95
 2 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 93
 3 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 93
 4 5H‐Dibenzo[a,d]cycloheptene         192 C15H12         000256‐81‐5 93
 5 Anthracene, 2‐methyl‐               192 C15H12         000613‐12‐7 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance Scan 1639 (11.927 min): BF128320.D\data.ms (-1637) (-)
192.1

165.1
94.863.0 139.139.0 224.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

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 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #67035: Phenanthrene, 1-methyl-
192.0

165.0
96.063.0 139.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #67042: Phenanthrene, 4-methyl-
192.0

82.0 165.0
139.028.0 51.0 115.0

12.00

m/z 192.05  100.00%

12.00

m/z 191.10   64.04%

12.00

m/z 189.05   31.28%

12.00

m/z 165.05   17.16%

12.00

m/z 193.05   15.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.016    3.21 ng         120046   Phenanthrene‐d10           11.398

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 58
 2 6H‐Cyclobuta[jk]phenanthrene        190 C15H10         083469‐43‐6 53
 3 Thiophene‐3‐carboxaldehyde, 5‐ch... 190 C5H4BClO3S     036155‐87‐0 50
 4 4,6‐Dichloro‐2‐ethylpyrimidin‐5‐... 191 C6H7Cl2N3      006237‐96‐3 43
 5 Methyl diselenide                   190 C2H6Se2        007101‐31‐7 38

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1654 (12.016 min): BF128320.D\data.ms (-1650) (-)
189.1

94.6
165.163.0 138.938.9 218.0 243.2

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

5000

m/z-->

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

94.0

163.063.039.0 137.0

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

5000

m/z-->

Abundance #64922: 6H-Cyclobuta[jk]phenanthrene
189.0

94.0

163.0

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

5000

m/z-->

Abundance #64996: Thiophene-3-carboxaldehyde, 5-chloro-2-dihydro
190.0

45.0
146.0

82.0

117.0

12.00

m/z 189.05  100.00%

12.00

m/z 190.10   94.34%

12.00

m/z 192.10   48.02%

12.00

m/z 191.10   42.89%

12.00

m/z  94.60   23.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Pyrene, 1‐methyl‐               Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.057    2.35 ng          99324   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyrene, 1‐methyl‐                   216 C17H12         002381‐21‐7 90
 2 11H‐Benzo[b]fluorene                216 C17H12         000243‐17‐4 50
 3 Benzo[b]naphtho[2,3‐d]furan         218 C16H10O        000243‐42‐5 49
 4 Fluoranthene, 2‐methyl‐             216 C17H12         033543‐31‐6 49
 5 Pyrene, 2‐methyl‐                   216 C17H12         003442‐78‐2 45

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1831 (13.057 min): BF128320.D\data.ms (-1827) (-)
218.1

189.1

94.6
163.1

63.1 123.0

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

5000

m/z-->

Abundance #94569: Pyrene, 1-methyl-
216.0

189.0108.0
163.063.0 134.0

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

5000

m/z-->

Abundance #94576: 11H-Benzo[b]fluorene
216.0

108.0
189.0163.057.0

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

5000

m/z-->

Abundance #96873: Benzo[b]naphtho[2,3-d]furan
218.0

189.0

109.0
163.081.039.0 137.0

13.00

m/z 218.05  100.00%

13.00

m/z 216.10   93.12%

13.00

m/z 215.05   90.99%

13.00

m/z 189.05   41.94%

13.00

m/z 213.10   22.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  11H‐Benzo[a]fluorene            Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.174    3.26 ng         137860   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 11H‐Benzo[a]fluorene                216 C17H12         000238‐84‐6 95
 2 11H‐Benzo[b]fluorene                216 C17H12         000243‐17‐4 93
 3 Pyrene, 1‐methyl‐                   216 C17H12         002381‐21‐7 93
 4 Fluoranthene, 2‐methyl‐             216 C17H12         033543‐31‐6 91
 5 Pyrene, 2‐methyl‐                   216 C17H12         003442‐78‐2 90

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 1851 (13.174 min): BF128320.D\data.ms (-1848) (-)
216.1

107.9
163.063.0 281.1

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

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

107.0
163.063.027.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94576: 11H-Benzo[b]fluorene
216.0

108.0

163.057.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94565: Pyrene, 1-methyl-
216.0

95.0
163.063.027.0

13.00 13.50

m/z 216.10  100.00%

13.00 13.50

m/z 215.10   78.37%

13.00 13.50

m/z 213.05   21.01%

13.00 13.50

m/z 217.10   17.09%

13.00 13.50

m/z 107.90   13.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  11H‐Benzo[b]fluorene            Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.239    2.69 ng         113659   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyrene, 1‐methyl‐                   216 C17H12         002381‐21‐7 93
 2 11H‐Benzo[b]fluorene                216 C17H12         000243‐17‐4 91
 3 11H‐Benzo[a]fluorene                216 C17H12         000238‐84‐6 90
 4 Fluoranthene, 2‐methyl‐             216 C17H12         033543‐31‐6 90
 5 7H‐Benzo[c]fluorene                 216 C17H12         000205‐12‐9 74

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 1862 (13.239 min): BF128320.D\data.ms (-1859) (-)
216.1

107.4
163.163.0 250.0 303.1

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94565: Pyrene, 1-methyl-
216.0

95.0
163.063.027.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94576: 11H-Benzo[b]fluorene
216.0

108.0

163.057.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

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

108.0

163.063.0

13.00 13.50

m/z 216.05  100.00%

13.00 13.50

m/z 215.05   91.30%

13.00 13.50

m/z 213.05   21.06%

13.00 13.50

m/z 217.10   16.43%

13.00 13.50

m/z 107.40   14.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.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, 2‐methyl‐               Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.280    2.02 ng          85358   Chrysene‐d12               14.045

 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 90
 3 Pyrene, 4‐methyl‐                   216 C17H12         003353‐12‐6 83
 4 11H‐Benzo[a]fluorene                216 C17H12         000238‐84‐6 70
 5 Fluoranthene, 2‐methyl‐             216 C17H12         033543‐31‐6 64

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 1869 (13.280 min): BF128320.D\data.ms (-1865) (-)
216.1

94.5

51.1 133.0 175.1 302.1

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94565: Pyrene, 1-methyl-
216.0

95.0
163.063.027.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94567: Pyrene, 2-methyl-
216.0

95.0

163.053.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94563: Pyrene, 4-methyl-
216.0

108.0
163.074.039.0

13.00 13.50

m/z 216.10  100.00%

13.00 13.50

m/z 215.10   57.51%

13.00 13.50

m/z 232.10   24.19%

13.00 13.50

m/z 217.10   20.01%

13.00 13.50

m/z  94.50   18.38%

8270‐BF050922.M Fri May 20 11:42:44 2022                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
CDF-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
CDF-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
CDF-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
CDF-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
CDF-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
CDF-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  2‐Methylchrysene                Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.433    2.43 ng         102879   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Methylchrysene                    242 C19H14         003351‐32‐4 93
 2 Triphenylene, 2‐methyl‐             242 C19H14         001705‐84‐6 91
 3 Chrysene, 1‐methyl‐                 242 C19H14         003351‐28‐8 90
 4 Chrysene, 5‐methyl‐                 242 C19H14         003697‐24‐3 90
 5 Benz[a]anthracene, 2‐methyl‐        242 C19H14         002498‐76‐2 90

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2065 (14.433 min): BF128320.D\data.ms (-2060) (-)
242.1

119.3
62.9 300.1200.0163.1

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #126434: 2-Methylchrysene
242.0

120.0
28.0 187.087.0 151.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #126450: Triphenylene, 2-methyl-
242.0

121.0
44.0 87.0 200.0163.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #126442: Chrysene, 1-methyl-
242.0

120.0
202.087.0 163.051.0

14.50

m/z 242.10  100.00%

14.50

m/z 241.10   29.01%

14.50

m/z 239.10   28.13%

14.50

m/z 243.10   20.31%

14.50

m/z 240.10   10.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.210    2.64 ng          70246   Perylene‐d12               15.539

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 95
 2 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 91
 3 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 90
 4 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 89
 5 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 81

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2197 (15.210 min): BF128320.D\data.ms (-2193) (-)
252.1

126.0
300.157.0 200.1160.9 342.1

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.083.039.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #138555: Benzo[a]pyrene
252.0

126.0
200.087.0 163.050.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #138562: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

200.087.039.0 161.0

15.00 15.50

m/z 252.05  100.00%

15.00 15.50

m/z 250.05   31.87%

15.00 15.50

m/z 253.05   23.51%

15.00 15.50

m/z 251.10   11.09%

15.00 15.50

m/z 126.00   10.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.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[j]fluoranthene            Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.410    5.64 ng         149788   Perylene‐d12               15.539

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 98
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 97
 3 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 95
 4 Benzo[j]fluoranthene                252 C20H12         000205‐82‐3 95
 5 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 95

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 2231 (15.410 min): BF128320.D\data.ms (-2227) (-)
252.1

125.1
74.0 198.0163.1 317.939.0 284.1

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.083.050.0 158.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #138563: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0

87.0 200.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #138562: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

200.087.039.0 161.0

15.50

m/z 252.05  100.00%

15.50

m/z 250.10   30.20%

15.50

m/z 253.10   21.23%

15.50

m/z 125.05   12.62%

15.50

m/z 126.00   10.81%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051822\
  Data File : BF128320.D                                          
  Acq On    : 18 May 2022  19:26
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2906‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   5.093     6.2  ng     154781   1   6.869  501743  20.0
1H‐Cyclopropa[l...  11.927     2.2  ng      83000   4  11.398  748441  20.0
4H‐Cyclopenta[d...  12.016     3.2  ng     120046   4  11.398  748441  20.0
Pyrene, 1‐methyl‐   13.057     2.4  ng      99324   5  14.045  846548  20.0
11H‐Benzo[a]flu...  13.174     3.3  ng     137860   5  14.045  846548  20.0
11H‐Benzo[b]flu...  13.239     2.7  ng     113659   5  14.045  846548  20.0
Pyrene, 2‐methyl‐   13.280     2.0  ng      85358   5  14.045  846548  20.0
2‐Methylchrysene    14.433     2.4  ng     102879   5  14.045  846548  20.0
Benzo[e]pyrene      15.210     2.6  ng      70246   6  15.539  531213  20.0
Benzo[j]fluoran...  15.410     5.6  ng     149788   6  15.539  531213  20.0
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