
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   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‐BF013024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF137332.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.875   298  304  310 rBV   879289   1174890   2.62%   0.821%
  2   5.316   539  549  552 rBV  8096517  16052361  35.82%  11.222%
  3   5.422   559  567  570 rBV  5149721   6057618  13.52%   4.235%
  4   5.663   600  608  610 rBV  4091162   5098992  11.38%   3.565%
  5   5.969   656  660  663 rBV  1179532   1074129   2.40%   0.751%
 
  6   6.351   722  725  728 rVV  2714987   2416254   5.39%   1.689%
  7   6.392   728  732  735 rVV  1034369    930014   2.08%   0.650%
  8   6.422   735  737  743 rVV2  475977    533833   1.19%   0.373%
  9   6.481   743  747  749 rVV  1706271   1463835   3.27%   1.023%
 10   6.622   767  771  776 rVB3 3904933   5251766  11.72%   3.671%
 
 11   6.851   806  810  813 rVV  2702903   2516504   5.62%   1.759%
 12   6.981   826  832  835 rBV  5311041   5604845  12.51%   3.918%
 13   7.063   840  846  849 rBV  5779533   6934184  15.47%   4.848%
 14   7.322   885  890  893 rBV   997073   1026416   2.29%   0.718%
 15   7.357   893  896  900 rVB  1318613   1309942   2.92%   0.916%
 
 16   7.581   932  934  938 rVB   537275    508117   1.13%   0.355%
 17   7.739   956  961  968 rVB   847254    930147   2.08%   0.650%
 18   7.828   968  976  979 rBV3 3331514   5904895  13.18%   4.128%
 19   7.869   979  983  988 rVB  3471798   5845253  13.04%   4.086%
 20   7.945   993  996 1003 rVB   534964    570391   1.27%   0.399%
 
 21   8.169  1013 1034 1036 rBV2 9701681  44815094 100.00%  31.329%
 22   8.192  1036 1038 1040 rVB  4545904   3137681   7.00%   2.193%
 23   8.733  1128 1130 1135 rVV   746162    677295   1.51%   0.473%
 24   8.786  1135 1139 1143 rVV  1258198   1160853   2.59%   0.812%
 25   8.898  1150 1158 1161 rVV  5991443   8630934  19.26%   6.034%
 
 26   9.145  1196 1200 1203 rBV  2366134   1951819   4.36%   1.364%
 27   9.245  1214 1217 1224 rVB   921355    716545   1.60%   0.501%
 28   9.410  1238 1245 1248 rVV   604116    781561   1.74%   0.546%
 29   9.480  1253 1257 1260 rVV  1023051   1040714   2.32%   0.728%
 30   9.510  1260 1262 1266 rVB   517695    458017   1.02%   0.320%
 
 31   9.598  1271 1277 1286 rBV   446621    514590   1.15%   0.360%
 32   9.686  1286 1292 1295 rBV  1744525   1537793   3.43%   1.075%
 33   9.822  1309 1315 1318 rBV2  522612    562796   1.26%   0.393%
 34   9.863  1318 1322 1325 rVB  2313598   2199428   4.91%   1.538%
 35  10.610  1442 1449 1464 rVB2 1270712   1374655   3.07%   0.961%
 
 36  11.333  1570 1572 1579 rVB   518717    478892   1.07%   0.335%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   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‐BF013024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  12.910  1836 1840 1850 rBV  2019538   1802034   4.02%   1.260%
 
 
                        Sum of corrected areas:   143045087
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60
0

2000000

4000000

6000000

8000000

Time-->

Abundance TIC: BF137332.D\data.ms
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 5.422
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 5.969
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0

2000000

4000000

6000000

8000000

Time-->

Abundance TIC: BF137332.D\data.ms

739

7.828 7.869

 7.945

 8.169

 8.192

 8.733
 8.786

 8.898

 9.145

 9.245
 9.410

 9.480
 9.510 9.598

 9.686

 9.822

 9.863
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11.333

12.910

13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50
0

2000000

4000000

6000000
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Time-->

Abundance TIC: BF137332.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, (1‐methylethyl)‐       Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.969    8.54 ng        1074130   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.792

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methylethyl)‐           120 C9H12          000098‐82‐8 94
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 86
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 83
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 80

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 660 (5.969 min): BF137332.D\data.ms (-656) (-)
105.1

120.1
77.0

51.0 91.1
38.1 64.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10713: Benzene, (1-methylethyl)-
105.0

120.0
77.051.0 91.027.0 64.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10710: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

120.0

39.0 77.0 91.063.0
25.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.051.0
27.0 64.0

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 105.05  100.00%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 120.10   24.25%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  77.05   16.77%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  79.05   15.62%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 103.05   11.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.351   19.20 ng        2416250   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.792

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 95
 2 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 3 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 5 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 725 (6.351 min): BF137332.D\data.ms (-722) (-)
105.1

120.1

77.1 91.1
51.1 64.038.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10719: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

120.0

91.077.039.0 63.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.051.0
27.0 64.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10721: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

120.0

91.077.039.0 63.015.0

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z 105.10  100.00%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z 120.10   27.62%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  77.10   13.44%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  91.10   12.20%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  79.10   11.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.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‐ethyl‐3‐methyl‐      Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.851   20.00 ng        2516500   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.792

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 94
 2 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 93
 3 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 91
 5 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 810 (6.851 min): BF137332.D\data.ms (-806) (-)
105.1

77.0
39.1

132.0 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10723: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

39.0 77.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10705: Benzene, 1,2,4-trimethyl-
105.0

28.0 77.051.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10721: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

77.039.015.0

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z 105.10  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z 120.10   36.34%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  77.05   13.15%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  91.10   10.18%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  79.05    9.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Indane                          Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.981   44.54 ng        5604850   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.792

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 91
 2 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 74
 3 Deltacyclene                        118 C9H10          007785‐10‐6 68
 4 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 64
 5 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 60

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 832 (6.981 min): BF137332.D\data.ms (-826) (-)
117.1

91.0
63.139.0 77.1 104.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10180: Indane
117.0

91.039.0 63.0
26.0 77.0 104.013.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10214: Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]-non-2-ene
117.0

91.0

39.0
65.0 78.052.026.0 104.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10184: Deltacyclene
117.0

91.0
39.0

65.0 78.052.0 104.0

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 117.10  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 118.10   55.72%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 115.05   36.20%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  91.05   19.17%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  63.10    9.70%

8270‐BF013024.M Thu Feb 08 10:53:42 2024                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
CG-MW-17-ch4



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  1‐Propyne, 3‐phenyl‐            Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.063   55.11 ng        6934180   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.792

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Propyne, 3‐phenyl‐                116 C9H8           010147‐11‐2 95
 2 Indene                              116 C9H8           000095‐13‐6 94
 3 Benzene, 1‐propynyl‐                116 C9H8           000673‐32‐5 91
 4 3‐Methylphenylacetylene             116 C9H8           000766‐82‐5 91
 5 Benzene, 1,2‐propadienyl‐           116 C9H8           002327‐99‐3 91

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110120 130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 846 (7.063 min): BF137332.D\data.ms (-840) (-)
115.1

63.1 89.0
39.0

134.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110120 130140
0

5000

m/z-->

Abundance #9545: 1-Propyne, 3-phenyl-
115.0

89.063.0
39.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110120 130140
0

5000

m/z-->

Abundance #9541: Indene
116.0

89.063.039.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110120 130140
0

5000

m/z-->

Abundance #9544: Benzene, 1-propynyl-
115.0

63.0 89.039.018.0

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 115.10  100.00%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 116.10   90.28%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  63.10   15.52%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  89.05   15.29%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 117.10    8.22%
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Instrument :
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CG-MW-17-ch4



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  1H‐Indene, 1‐methyl‐            Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.828    2.64 ng        5904900   Naphthalene‐d8              8.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 1‐methyl‐                130 C10H10         000767‐59‐9 96
 2 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 96
 3 Benzene,1‐methyl‐1,2‐propadienyl‐   130 C10H10         022433‐39‐2 95
 4 Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclopropen... 130 C10H10         065051‐83‐4 94
 5 Naphthalene, 1,2‐dihydro‐           130 C10H10         000447‐53‐0 93

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 976 (7.828 min): BF137332.D\data.ms (-968) (-)
115.1130.0

51.1 77.0
98.0 152.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15031: 1H-Indene, 1-methyl-
130.0

115.0

51.0
77.027.0 98.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15022: 2-Methylindene
130.0

115.0

51.0
77.028.0 98.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15050: Benzene,1-methyl-1,2-propadienyl-
115.0130.0

51.0

77.0
27.0 92.0

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 115.10  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 130.00   88.72%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 129.00   71.17%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 128.05   37.94%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 127.10   17.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  2‐Methylindene                  Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.869    2.61 ng        5845250   Naphthalene‐d8              8.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 96
 2 1H‐Indene, 1‐methyl‐                130 C10H10         000767‐59‐9 95
 3 Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,6a‐te... 130 C10H10         015677‐15‐3 94
 4 Benzene,1‐methyl‐1,2‐propadienyl‐   130 C10H10         022433‐39‐2 94
 5 Benzene, 1‐butynyl‐                 130 C10H10         000622‐76‐4 94

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 983 (7.869 min): BF137332.D\data.ms (-979) (-)
115.1 130.1

63.0 77.139.1 101.1

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15022: 2-Methylindene
130.0

115.0

51.0
77.028.0 101.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15031: 1H-Indene, 1-methyl-
130.0

115.0

51.0
77.027.0 101.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15060: Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,6a-tetrahydro-
129.0

115.0

64.0
89.039.0

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 115.10  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 130.05   93.53%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 129.05   75.14%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 128.05   37.30%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 127.10   18.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.410   27.77 ng         781561   Acenaphthene‐d10            9.822

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 96
 2 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 95
 3 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 95
 4 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 95
 5 Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐61‐9 95

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1245 (9.410 min): BF137332.D\data.ms (-1238) (-)
156.1

115.0
77.051.0

134.0 178.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #33145: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
156.0

77.0 115.051.027.0 137.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #33137: Naphthalene, 1,6-dimethyl-
156.0

115.077.051.027.0 137.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #33161: Naphthalene, 1,4-dimethyl-
156.0

115.0
77.051.027.0 134.0

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 156.10  100.00%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 141.05   69.42%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 155.10   36.07%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 162.05   31.22%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 161.10   27.90%
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Instrument :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.480   36.98 ng        1040710   Acenaphthene‐d10            9.822

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 97
 2 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 97
 3 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 96
 4 Naphthalene, 1,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐37‐1 96
 5 Naphthalene, 1,2‐dimethyl‐          156 C12H12         000573‐98‐8 95

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1257 (9.480 min): BF137332.D\data.ms (-1253) (-)
156.1

115.1

77.051.0
134.096.9

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33149: Naphthalene, 2,3-dimethyl-
156.0

115.0
76.051.0

27.0 138.094.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33158: Naphthalene, 1,3-dimethyl-
156.0

115.076.051.027.0
138.097.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33162: Naphthalene, 1,6-dimethyl-
156.0

77.0 115.051.027.0 138.0

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 156.10  100.00%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 141.05   85.97%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 155.05   29.48%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 115.05   23.13%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 128.00   15.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐      Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.510   16.28 ng         458017   Acenaphthene‐d10            9.822

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 97
 2 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 96
 3 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 96
 4 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 96
 5 Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐61‐9 96

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1262 (9.510 min): BF137332.D\data.ms (-1260) (-)
156.1

115.1
77.051.0 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33135: Naphthalene, 1,3-dimethyl-
156.0

115.0
76.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33164: Naphthalene, 1,6-dimethyl-
156.0

115.0
28.0 69.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33145: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
156.0

77.0 115.051.027.0

9.50

m/z 156.10  100.00%

9.50

m/z 141.05   74.20%

9.50

m/z 155.10   35.61%

9.50

m/z 115.05   16.09%

9.50

m/z 153.05   15.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐      Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.598   18.29 ng         514590   Acenaphthene‐d10            9.822

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐61‐9 97
 2 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 97
 3 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 97
 4 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 97
 5 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 96

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1277 (9.598 min): BF137332.D\data.ms (-1271) (-)
141.0

115.1

77.051.0
161.197.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33138: Naphthalene, 1,5-dimethyl-
156.0

115.077.051.027.0 138.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33129: Naphthalene, 2,3-dimethyl-
141.0

115.0
76.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33145: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
156.0

77.0 115.051.027.0 138.0

9.50 10.00

m/z 141.00  100.00%

9.50 10.00

m/z 156.10   93.80%

9.50 10.00

m/z 155.10   26.01%

9.50 10.00

m/z 115.05   24.70%

9.50 10.00

m/z 128.05   16.55%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020724\
  Data File : BF137332.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  21:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1372‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013024.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, (1‐met...   5.969     8.5  ng    1074130   1   6.792 2516500  20.0
Benzene, 1‐ethy...   6.351    19.2  ng    2416250   1   6.792 2516500  20.0
Benzene, 1‐ethy...   6.851    20.0  ng    2516500   1   6.792 2516500  20.0
Indane               6.981    44.5  ng    5604850   1   6.792 2516500  20.0
1‐Propyne, 3‐ph...   7.063    55.1  ng    6934180   1   6.792 2516500  20.0
1H‐Indene, 1‐me...   7.828     2.6  ng    5904900   2   8.098 44815100  20.0
2‐Methylindene       7.869     2.6  ng    5845250   2   8.098 44815100  20.0
Naphthalene, 2,...   9.410    27.8  ng     781561   3   9.822  562796  20.0
Naphthalene, 2,...   9.480    37.0  ng    1040710   3   9.822  562796  20.0
Naphthalene, 1,...   9.510    16.3  ng     458017   3   9.822  562796  20.0
Naphthalene, 1,...   9.598    18.3  ng     514590   3   9.822  562796  20.0
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