
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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‐BF073024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF138771.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.134     3    7   21 rVB   768564   1170097  82.99%   8.853%
  2   3.381   215  219  232 rBV    11178     30553   2.17%   0.231%
  3   5.069   500  506  516 rVB    63548     95831   6.80%   0.725%
  4   5.475   570  575  593 rBV   951130   1246809  88.43%   9.434%
  5   6.487   741  747  767 rVB   989482   1310762  92.97%   9.918%
 
  6   6.675   775  779  789 rBV2   13710     21958   1.56%   0.166%
  7   6.846   803  808  813 rVB   288176    358631  25.44%   2.714%
  8   7.410   897  904  912 rBV   616121    831918  59.00%   6.295%
  9   7.657   942  946  952 rVB    24682     31297   2.22%   0.237%
 10   8.122  1020 1025 1033 rVB   393387    501301  35.56%   3.793%
 
 11   8.440  1074 1079 1092 rBV    45562     72905   5.17%   0.552%
 12   9.198  1202 1208 1213 rBV  1132989   1409927 100.00%  10.668%
 13   9.875  1318 1323 1333 rVV   447544    584872  41.48%   4.425%
 14   9.969  1334 1339 1346 rVB    34935     53048   3.76%   0.401%
 15  10.669  1452 1458 1472 rBV   610913    797793  56.58%   6.036%
 
 16  10.781  1472 1477 1486 rVB2   14257     28019   1.99%   0.212%
 17  11.363  1571 1576 1586 rBV   370501    525130  37.25%   3.973%
 18  11.439  1586 1589 1593 rVB    12725     14945   1.06%   0.113%
 19  11.892  1657 1666 1672 rBV3   38713     71978   5.11%   0.545%
 20  11.980  1677 1681 1690 rVB4   15138     30241   2.14%   0.229%
 
 21  12.063  1690 1695 1700 rBV6    8684     18871   1.34%   0.143%
 22  12.580  1778 1783 1788 rBV   118404    154745  10.98%   1.171%
 23  12.810  1815 1822 1835 rVB   131658    219675  15.58%   1.662%
 24  12.951  1840 1846 1853 rVB   878987   1160708  82.32%   8.782%
 25  13.027  1853 1859 1866 rBV4   13946     27463   1.95%   0.208%
 
 26  13.127  1869 1876 1880 rBV3   26426     51124   3.63%   0.387%
 27  13.239  1891 1895 1902 rVB3   12714     28611   2.03%   0.216%
 28  13.327  1907 1910 1914 rVV2   19644     28508   2.02%   0.216%
 29  13.510  1938 1941 1951 rBV10    7331     17591   1.25%   0.133%
 30  13.851  1995 1999 2010 rVB2   48921    104568   7.42%   0.791%
 
 31  14.004  2017 2025 2039 rBV2  286698    519259  36.83%   3.929%
 32  14.110  2039 2043 2049 rBV    26321     39726   2.82%   0.301%
 33  14.392  2082 2091 2094 rBV    18440     39642   2.81%   0.300%
 34  14.469  2101 2104 2106 rBV3   10595     15002   1.06%   0.114%
 35  14.580  2119 2123 2128 rVB4    8598     19381   1.37%   0.147%
 
 36  14.886  2172 2175 2181 rVB5   13283     22392   1.59%   0.169%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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‐BF073024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  15.045  2197 2202 2211 rBV   188076    401120  28.45%   3.035%
 38  15.151  2217 2220 2231 rVB    38339     62941   4.46%   0.476%
 39  15.351  2249 2254 2259 rVB   111759    171696  12.18%   1.299%
 40  15.410  2259 2264 2269 rVV   121113    176995  12.55%   1.339%
 
 41  15.474  2269 2275 2290 rVB2  276266    507070  35.96%   3.837%
 42  15.992  2360 2363 2367 rBV7   10492     20249   1.44%   0.153%
 43  16.939  2518 2524 2531 rBV2   56640    127124   9.02%   0.962%
 44  17.386  2594 2600 2611 rVB    40728     93902   6.66%   0.710%
 
 
                        Sum of corrected areas:    13216378
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.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\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.134   65.25 ng        1170100   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.846

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 23
 4 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12
 5 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 7 (2.134 min): BF138771.D\data.ms (-3) (-)
73.1

43.1

87.1

59.1

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

5000

m/z-->

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

43.0 87.0

29.0
59.0

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

5000

m/z-->

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

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0

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

5000

m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.0
87.029.0

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  73.10  100.00%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  43.10   44.48%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  55.10   32.09%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  87.10   26.50%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  41.10   14.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.069    5.34 ng          95831   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.846

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 59
 2 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 36
 3 2‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000625‐23‐0 33
 4 3‐Hexanol, 4‐methyl‐                116 C7H16O         000615‐29‐2 33
 5 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 506 (5.069 min): BF138771.D\data.ms (-500) (-)
43.0

59.1

101.1

83.0

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

5000

m/z-->

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

59.0

101.027.0 83.070.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9539: Propane, 2-methyl-2-(1-methylethoxy)-
59.0

41.0
101.029.0

73.0 86.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9479: 2-Hexanol, 2-methyl-
59.0

101.0
41.0

27.0 83.015.0 71.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.05  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   60.95%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   17.60%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   15.39%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10   10.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Phenoxypropan‐2‐ol            Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.440    2.91 ng          72905   Naphthalene‐d8              8.122

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Phenoxypropan‐2‐ol                152 C9H12O2        000770‐35‐4 95
 2 1‐Propanol, 3‐phenoxy‐              152 C9H12O2        006180‐61‐6 91
 3 1‐Propanol, 2‐phenoxy‐              152 C9H12O2        004169‐04‐4 59
 4 Benzene, propoxy‐                   136 C9H12O         000622‐85‐5 53
 5 Benzene, (2‐methylpropoxy)‐         150 C10H14O        001126‐75‐6 53

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1079 (8.440 min): BF138771.D\data.ms (-1074) (-)
94.0

77.0
51.0 152.1

121.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #30124: 1-Phenoxypropan-2-ol
94.0

77.0
152.045.0

27.0 119.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #30139: 1-Propanol, 3-phenoxy-
94.0

152.077.045.0
27.0 121.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #30136: 1-Propanol, 2-phenoxy-
94.0

152.077.0 121.0
31.0 51.014.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  94.00  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  77.00   25.40%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  78.10   16.58%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  51.00   16.54%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 152.05   16.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Anthracene, 2‐methyl‐           Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.892    2.74 ng          71978   Phenanthrene‐d10           11.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Anthracene, 2‐methyl‐               192 C15H12         000613‐12‐7 50
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 47
 3 Phenanthrene, 3‐methyl‐             192 C15H12         000832‐71‐3 42
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 41
 5 Anthracene, 1‐methyl‐               192 C15H12         000610‐48‐0 38

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1666 (11.892 min): BF138771.D\data.ms (-1657) (-)
43.0 192.173.0

129.1

165.0
99.1 256.1227.2

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

5000

m/z-->

Abundance #67023: Anthracene, 2-methyl-
192.0

96.0 165.0
63.0 139.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
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 #67036: Phenanthrene, 3-methyl-
192.0

96.0 165.063.0 139.027.0

11.50 12.00

m/z  43.05  100.00%

11.50 12.00

m/z 192.10   92.90%

11.50 12.00

m/z  60.00   87.49%

11.50 12.00

m/z  73.00   86.32%

11.50 12.00

m/z  41.05   80.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Trifluoroacetic acid, penta...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.851    4.03 ng         104568   Chrysene‐d12               14.004

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Trifluoroacetic acid, pentadecyl... 324 C17H31F3O2     959010‐23‐2 93
 2 Heptafluorobutyric acid, pentade... 424 C19H31F7O2     959261‐23‐5 93
 3 Trifluoroacetoxy hexadecane         338 C18H33F3O2     006222‐03‐3 93
 4 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 90
 5 Pentafluoropropionic acid, penta... 374 C18H31F5O2     959092‐08‐1 90

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1999 (13.851 min): BF138771.D\data.ms (-1995) (-)
57.1

230.1

111.1

154.1 281.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #228955: Trifluoroacetic acid, pentadecyl ester
57.0

111.0

182.0 255.0 306.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #314817: Heptafluorobutyric acid, pentadecyl ester
57.0

111.0

169.0
255.0 406.0212.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #245846: Trifluoroacetoxy hexadecane
57.0

111.0

196.0 269.0 320.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   87.46%

13.50 14.00

m/z  55.05   84.75%

13.50 14.00

m/z  83.10   71.53%

13.50 14.00

m/z  69.10   66.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.151    2.48 ng          62941   Perylene‐d12               15.474

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 93
 2 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 91
 3 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 91
 4 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 90
 5 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 89

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2220 (15.151 min): BF138771.D\data.ms (-2217) (-)
252.1

126.0
224.074.0 179.043.1 279.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #138563: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0
224.099.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #138557: Benzo[a]pyrene
252.0

126.0

224.099.063.0 174.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
224.098.0 174.063.0

15.00 15.50

m/z 252.10  100.00%

15.00 15.50

m/z 250.10   32.49%

15.00 15.50

m/z 253.10   25.10%

15.00 15.50

m/z 126.00   13.04%

15.00 15.50

m/z 125.00   12.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Perylene                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.351    6.77 ng         171696   Perylene‐d12               15.474

 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 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 97
 4 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 95
 5 Benzo[j]fluoranthene                252 C20H12         000205‐82‐3 95

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2254 (15.351 min): BF138771.D\data.ms (-2249) (-)
252.1

125.0
222.087.051.0 174.0 283.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
222.083.0 174.050.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #138563: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0

87.0 222.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #138551: Perylene
252.0

125.0

222.083.017.0 174.050.0

15.00 15.50

m/z 252.10  100.00%

15.00 15.50

m/z 250.10   29.76%

15.00 15.50

m/z 253.10   21.64%

15.00 15.50

m/z 125.00   13.73%

15.00 15.50

m/z 126.00   11.71%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080324\
  Data File : BF138771.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2024  15:43
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3448‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   2.134    65.3  ng    1170100   1   6.846  358631  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.069     5.3  ng      95831   1   6.846  358631  20.0
1‐Phenoxypropan...   8.440     2.9  ng      72905   2   8.122  501301  20.0
Anthracene, 2‐m...  11.892     2.7  ng      71978   4  11.363  525130  20.0
Trifluoroacetic...  13.851     4.0  ng     104568   5  14.004  519259  20.0
Benzo[e]pyrene      15.151     2.5  ng      62941   6  15.474  507070  20.0
Perylene            15.351     6.8  ng     171696   6  15.474  507070  20.0
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