
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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‐BF081821.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF125164.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.234    18   25   34 rVB  1289582   1674085  41.59%   4.912%
  2   5.157   515  522  527 rVB    61266     84032   2.09%   0.247%
  3   5.539   582  587  590 rBV  3955099   3895856  96.78%  11.431%
  4   6.539   751  757  760 rBV  3683523   4025623 100.00%  11.812%
  5   6.922   818  822  825 rBV  1107796    928543  23.07%   2.724%
 
  6   7.481   912  917  920 rBV  2728052   2629674  65.32%   7.716%
  7   8.098  1019 1022 1036 rBV   183478    228944   5.69%   0.672%
  8   8.204  1036 1040 1043 rBV  1473471   1208096  30.01%   3.545%
  9   9.280  1218 1223 1226 rBV  4606201   4015524  99.75%  11.782%
 10   9.957  1334 1338 1342 rBV  1600942   1366176  33.94%   4.009%
 
 11  10.745  1468 1472 1476 rBV  3019364   2968827  73.75%   8.711%
 12  11.445  1588 1591 1594 rBV  1675194   1433974  35.62%   4.207%
 13  11.469  1594 1595 1598 rVB   101195     58993   1.47%   0.173%
 14  11.963  1676 1679 1684 rBV   466058    414792  10.30%   1.217%
 15  12.657  1794 1797 1801 rBV   408916    368209   9.15%   1.080%
 
 16  12.751  1810 1813 1817 rBV2  149791    144513   3.59%   0.424%
 17  12.886  1830 1836 1842 rVB   344144    351469   8.73%   1.031%
 18  13.033  1857 1861 1864 rBV  3935951   3524510  87.55%  10.341%
 19  13.104  1868 1873 1877 rBV3   29791     44267   1.10%   0.130%
 20  13.198  1885 1889 1895 rVB4   33341     75870   1.88%   0.223%
 
 21  13.315  1905 1909 1913 rBV2   40677     45324   1.13%   0.133%
 22  13.721  1973 1978 1984 rBV    68136     73110   1.82%   0.215%
 23  13.833  1993 1997 2000 rBV2   43492     56253   1.40%   0.165%
 24  13.886  2004 2006 2010 rVB3   47590     48705   1.21%   0.143%
 25  13.933  2010 2014 2015 rBV2   73466     81747   2.03%   0.240%
 
 26  14.086  2032 2040 2043 rBV  1103717   1232637  30.62%   3.617%
 27  14.110  2043 2044 2051 rVB   229124    189115   4.70%   0.555%
 28  14.474  2103 2106 2109 rVB2   50349     48114   1.20%   0.141%
 29  14.509  2109 2112 2116 rVB2   56714     49016   1.22%   0.144%
 30  14.551  2116 2119 2121 rBV3   42523     50527   1.26%   0.148%
 
 31  14.957  2183 2188 2194 rBV4   40237     73499   1.83%   0.216%
 32  15.145  2215 2220 2223 rBV   318977    500133  12.42%   1.467%
 33  15.221  2228 2233 2236 rBV2  109955    147736   3.67%   0.433%
 34  15.456  2269 2273 2279 rVB   210098    265573   6.60%   0.779%
 35  15.521  2280 2284 2290 rVB   135426    173991   4.32%   0.511%
 
 36  15.586  2290 2295 2299 rBV   748165   1007368  25.02%   2.956%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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‐BF081821.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  16.068  2374 2377 2382 rVB    60760     87146   2.16%   0.256%
 38  16.139  2384 2389 2396 rBV10   45139    142353   3.54%   0.418%
 39  16.903  2513 2519 2522 rBV6   32321     65915   1.64%   0.193%
 40  17.092  2546 2551 2558 rBV3   83618    156682   3.89%   0.460%
 
 41  17.550  2623 2629 2637 rVB2   70333    144846   3.60%   0.425%
 
 
                        Sum of corrected areas:    34081767
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.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\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.234   36.06 ng        1674090   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.922

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 3‐Pentanol, 2,4‐dimethyl‐           116 C7H16O         000600‐36‐2 43
 3 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 4 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 38
 5 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 37

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 25 (2.234 min): BF125164.D\data.ms (-18) (-)
73.0

43.0

87.1

57.0

10 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

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #9527: 3-Pentanol, 2,4-dimethyl-
73.0

55.0

27.0 41.0
13.0 98.0 115.0

10 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

2.20 2.40 2.60

m/z  73.00  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  43.00   47.61%

2.20 2.40 2.60

m/z  55.00   35.07%

2.20 2.40 2.60

m/z  87.10   25.34%

2.20 2.40 2.60

m/z  40.95   14.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.098    3.79 ng         228944   Naphthalene‐d8              8.204

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        054446‐78‐5 83
 3 Ethanol, 2‐[2‐(2‐butoxyethoxy)et... 206 C10H22O4       000143‐22‐6 50
 4 Butyl lactate                       146 C7H14O3        000138‐22‐7 50
 5 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1022 (8.098 min): BF125164.D\data.ms (-1019) (-)
45.0

75.0
101.0 131.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

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

29.0

75.0
100.0 132.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #38399: Ethanol, 1-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0 75.0
100.0 132.0 163.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #81995: Ethanol, 2-[2-(2-butoxyethoxy)ethoxy]-
45.0

89.0
27.0

119.071.0 144.0 163.0

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  45.00  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  57.00   98.95%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.00   32.87%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  56.00   16.71%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  75.00   14.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.963    5.79 ng         414792   Phenanthrene‐d10           11.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 95
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 86
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 83
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 62

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1679 (11.963 min): BF125164.D\data.ms (-1676) (-)
43.0 73.0

129.1

213.2157.1185.1101.0 256.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0

256.0

129.0

213.0
157.0185.0101.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0
214.0

101.0

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

12.00

m/z  43.00  100.00%

12.00

m/z  59.95   94.63%

12.00

m/z  73.00   91.83%

12.00

m/z  57.00   83.95%

12.00

m/z  55.00   77.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Octadecanoic acid               Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.751    2.02 ng         144513   Phenanthrene‐d10           11.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 87
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 83
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 72
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 72
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 58

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1813 (12.751 min): BF125164.D\data.ms (-1810) (-)
43.0 73.0

129.0
202.0

241.1171.0 284.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0 284.0241.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0

167.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0171.0

12.50 13.00

m/z  43.05  100.00%

12.50 13.00

m/z  73.00   88.20%

12.50 13.00

m/z  60.00   87.94%

12.50 13.00

m/z  57.00   87.41%

12.50 13.00

m/z  55.00   81.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Nonadecane                      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.221    2.93 ng         147736   Perylene‐d12               15.592

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 81
 2 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 70
 3 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 70
 4 1‐Iodoundecane                      282 C11H23I        004282‐44‐4 70
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 70

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2233 (15.221 min): BF125164.D\data.ms (-2228) (-)
57.0

268.1

99.0
141.0 410.193.0 355.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #158597: Nonadecane
57.0

99.0
141.0 268.0183.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

99.0
141.0 365.0183.0225.0267.0309.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #246483: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 338.0183.0225.0

15.00 15.50

m/z  57.00  100.00%

15.00 15.50

m/z  43.00   63.38%

15.00 15.50

m/z  71.00   55.56%

15.00 15.50

m/z  85.00   47.07%

15.00 15.50

m/z 268.10   32.70%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.457    5.27 ng         265573   Perylene‐d12               15.592

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 99
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 98
 3 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 95
 4 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 94
 5 Benzo[j]fluoranthene                252 C20H12         000205‐82‐3 93

40 60 80 100120140160180200220240260280300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2273 (15.456 min): BF125164.D\data.ms (-2269) (-)
252.1

125.1
223.086.9 185.0 305.043.9

40 60 80 100120140160180200220240260280300
0

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
223.083.0 174.050.0

40 60 80 100120140160180200220240260280300
0

5000

m/z-->

Abundance #138563: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0

87.0 222.0

40 60 80 100120140160180200220240260280300
0

5000

m/z-->

Abundance #138562: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

223.087.0 174.039.0

15.50

m/z 252.10  100.00%

15.50

m/z 250.10   29.56%

15.50

m/z 253.05   22.52%

15.50

m/z 125.10   10.99%

15.50

m/z 125.95    9.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Undecane, 5‐cyclohexyl‐         Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.139    2.83 ng         142353   Perylene‐d12               15.592

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane, 5‐cyclohexyl‐             238 C17H34         013151‐80‐9 53
 2 1,2‐Undecanediol                    188 C11H24O2       013006‐29‐6 47
 3 Dodecane, 4‐cyclohexyl‐             252 C18H36         013151‐84‐3 43
 4 Binapacryl                          322 C15H18N2O6     000485‐31‐4 35
 5 Cyclohexane, 1,2‐dimethyl‐3‐pent... 224 C16H32         062376‐17‐4 35

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2389 (16.139 min): BF125164.D\data.ms (-2384) (-)
83.0

43.0

278.0
157.0 223.0 355.120.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #121346: Undecane, 5-cyclohexyl-
57.0

97.0

154.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #62646: 1,2-Undecanediol
83.0

157.0

41.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138533: Dodecane, 4-cyclohexyl-
83.0

43.0

139.0
209.0

16.00 16.50

m/z  83.00  100.00%

16.00 16.50

m/z  57.00   89.69%

16.00 16.50

m/z  43.00   59.75%

16.00 16.50

m/z  55.00   59.42%

16.00 16.50

m/z  97.05   57.89%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082321\
  Data File : BF125164.D                                          
  Acq On    : 23 Aug 2021  20:13
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3467‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.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...   2.234    36.1  ng    1674090   1   6.922  928543  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...   8.098     3.8  ng     228944   2   8.204 1208100  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.963     5.8  ng     414792   4  11.445 1433970  20.0
Octadecanoic acid   12.751     2.0  ng     144513   4  11.445 1433970  20.0
Nonadecane          15.221     2.9  ng     147736   6  15.592 1007370  20.0
Benzo[e]pyrene      15.457     5.3  ng     265573   6  15.592 1007370  20.0
Undecane, 5‐cyc...  16.139     2.8  ng     142353   6  15.592 1007370  20.0
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