
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM036198.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.981   147  152  165 rVB  2182332   2864903   6.12%   1.363%
  2   4.281   199  203  209 rVV  1231403   1724902   3.69%   0.821%
  3   4.934   307  314  321 rBV3  475967    787242   1.68%   0.375%
  4   5.322   373  380  390 rBV  8559396  11976483  25.59%   5.698%
  5   5.416   390  396  399 rVV  2900709   4316961   9.22%   2.054%
 
  6   5.463   399  404  419 rVB  21217227  46803252 100.00%  22.266%
  7   5.834   459  467  478 rBV  14386290  21932579  46.86%  10.434%
  8   6.310   535  548  556 rBV   557748    864976   1.85%   0.411%
  9   6.798   626  631  637 rVB  1253027   1824722   3.90%   0.868%
 10   6.910   637  650  656 rVV  5652972   8536626  18.24%   4.061%
 
 11   6.969   656  660  665 rVV  2368161   3413492   7.29%   1.624%
 12   7.045   665  673  685 rVB2 3249985   6605455  14.11%   3.142%
 13   7.216   694  702  712 rBV  3469241   5269924  11.26%   2.507%
 14   7.475   735  746  754 rBV  10058558  15019202  32.09%   7.145%
 15   7.834   798  807  815 rBV  1619494   2640934   5.64%   1.256%
 
 16   7.939   820  825  833 rVB  3861897   5992076  12.80%   2.851%
 17   8.198   863  869  880 rBV  1866598   2982910   6.37%   1.419%
 18   8.469   905  915  920 rBV2  353617    650817   1.39%   0.310%
 19   8.933   987  994  999 rBV   434040    684874   1.46%   0.326%
 20   9.004   999 1006 1015 rVB  2769167   4573000   9.77%   2.176%
 
 21  10.028  1176 1180 1190 rVB2  567324   1062616   2.27%   0.506%
 22  10.633  1276 1283 1287 rBV  2019480   3419161   7.31%   1.627%
 23  10.686  1287 1292 1299 rVB  3034047   4881650  10.43%   2.322%
 24  12.298  1555 1566 1572 rBV   553031    897399   1.92%   0.427%
 25  12.521  1591 1604 1617 rVB2  417382    798664   1.71%   0.380%
 
 26  13.104  1693 1703 1712 rBV  6397454   9359294  20.00%   4.452%
 27  13.333  1736 1742 1755 rVB  1487341   2089141   4.46%   0.994%
 28  14.474  1928 1936 1944 rBV  2888486   4222897   9.02%   2.009%
 29  15.962  2178 2189 2199 rBV  4781058   6748330  14.42%   3.210%
 30  17.215  2395 2402 2409 rBV  3184798   4409865   9.42%   2.098%
 
 31  19.839  2843 2848 2856 rBV  10003261  12396534  26.49%   5.897%
 32  21.397  3108 3113 3121 rBV  4082744   5009543  10.70%   2.383%
 33  23.744  3505 3512 3523 rVB2 2809146   5442891  11.63%   2.589%
 
 
                        Sum of corrected areas:   210203315
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.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_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Cyclopentanone                  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.281   13.06 ng        1724900   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentanone                       84 C5H8O          000120‐92‐3 91
 2 2‐Hexene, (E)‐                       84 C6H12          004050‐45‐7 59
 3 2‐Hexene                             84 C6H12          000592‐43‐8 59
 4 2(5H)‐Furanone                       84 C4H4O2         000497‐23‐4 49
 5 3‐Hexene                             84 C6H12          000592‐47‐2 45

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 203 (4.281 min): BM036198.D\data.ms (-199) (-)
55.0

85.0 221.1190.8140.9 280.9
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Abundance #1577: Cyclopentanone
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Abundance #1651: 2-Hexene, (E)-
55.0

85.015.0
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5000

m/z-->

Abundance #1638: 2-Hexene
55.0

85.015.0

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  55.00  100.00%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  84.00   47.06%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  41.00   34.83%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  56.00   31.29%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  39.00   17.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.934    5.96 ng         787242   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 47
 2 Oxirane, [(1‐methylethoxy)methyl]‐  116 C6H12O2        004016‐14‐2 45
 3 Silane, trimethyl‐                   74 C3H10Si        000993‐07‐7 43
 4 2‐(2‐methoxyethoxy)propanoic aci... 190 C8H14O5        1000506‐61‐7 36
 5 1,3,4‐Oxadiazole, 2‐(acetyloxy)‐... 172 C7H12N2O3      066398‐57‐0 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 314 (4.934 min): BM036198.D\data.ms (-307) (-)
43.0

101.0
73.0

132.8 209.1

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

5000

m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

15.0 101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9299: Oxirane, [(1-methylethoxy)methyl]-
43.0

101.0
73.0

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

5000

m/z-->

Abundance #917: Silane, trimethyl-
59.0

29.0
2.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.00   51.16%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  45.00   21.16%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.00   16.72%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   12.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  o‐Xylene                        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.834  166.10 ng       21932600   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Xylene                            106 C8H10          000095‐47‐6 97
 2 p‐Xylene                            106 C8H10          000106‐42‐3 97
 3 Benzene, 1,3‐dimethyl‐              106 C8H10          000108‐38‐3 97
 4 Ethylbenzene                        106 C8H10          000100‐41‐4 87
 5 Cyclopentene, 1‐ethenyl‐3‐methyl... 106 C8H10          061142‐07‐2 86

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 467 (5.834 min): BM036198.D\data.ms (-459) (-)
91.0

51.0
128.9 165.1 209.0 266.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #5719: o-Xylene
91.0

51.0
15.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #5721: p-Xylene
91.0

51.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #5749: Benzene, 1,3-dimethyl-
91.0

39.0

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  91.05  100.00%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 106.05   48.38%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 105.05   19.93%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  77.00   12.83%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  51.00    9.62%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, (1‐methylethyl)‐       Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.310    6.55 ng         864976   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methylethyl)‐           120 C9H12          000098‐82‐8 95
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 86
 4 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 83
 5 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 72
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m/z-->

Abundance Scan 548 (6.310 min): BM036198.D\data.ms (-535) (-)
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209.0134.9 281.8
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Abundance #10706: Benzene, (1-methylethyl)-
105.0

51.0
15.0
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5000

m/z-->

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

39.0

74.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

51.0

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z 105.00  100.00%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z 120.00   27.19%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  77.00   16.06%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  79.00   13.34%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z 102.95   10.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.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, propyl‐                Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.798   13.82 ng        1824720   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, propyl‐                    120 C9H12          000103‐65‐1 94
 2 N‐Benzyl‐2‐phenethylamine           211 C15H17N        003647‐71‐0 78
 3 Propanenitrile, 3‐[(phenylmethyl... 160 C10H12N2       000706‐03‐6 72
 4 1,2‐Ethanediamine, N,N'‐bis(phen... 240 C16H20N2       000140‐28‐3 64
 5 N‐Isobutyl(phenyl)methanesulfona... 227 C11H17NO2S     144615‐94‐1 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 631 (6.798 min): BM036198.D\data.ms (-626) (-)
91.0

120.1

51.0 280.9248.8207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260280

5000

m/z-->

Abundance #10702: Benzene, propyl-
91.0

120.0

39.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260280

5000

m/z-->

Abundance #88774: N-Benzyl-2-phenethylamine
91.0

120.0

39.0 209.0165.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260280

5000

m/z-->

Abundance #36036: Propanenitrile, 3-[(phenylmethyl)amino]-
91.0

120.0

42.0 160.0

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  91.00  100.00%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z 120.05   23.33%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  65.00   10.97%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  92.00   10.64%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  77.95    6.30%

8270‐BM080122.M Fri Aug 12 04:11:05 2022                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
MW-14R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.910   64.65 ng        8536630   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 95
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 95
 3 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 91
 4 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 5 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 650 (6.910 min): BM036198.D\data.ms (-637) (-)
105.0

39.0 74.0 135.0 207.9 282.9

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #10720: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

39.0
74.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #10722: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

39.0
75.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

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

28.0
65.0

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z 105.00  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z 120.05   32.51%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  91.00   12.83%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  77.00   12.50%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  79.00    9.09%

8270‐BM080122.M Fri Aug 12 04:11:05 2022                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
MW-14R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.969   25.85 ng        3413490   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 95
 2 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 94
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 4 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 91
 5 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 660 (6.969 min): BM036198.D\data.ms (-656) (-)
105.0

65.0 208.1 265.0 340.9146.9

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

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

39.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #10727: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

39.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #10695: Mesitylene
105.0

39.0

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z 105.00  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z 120.05   30.67%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  77.00   11.65%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  91.00   11.39%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z 106.00    9.09%

8270‐BM080122.M Fri Aug 12 04:11:06 2022                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
MW-14R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.216   39.91 ng        5269920   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 94
 2 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 93
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 4 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 702 (7.216 min): BM036198.D\data.ms (-694) (-)
105.0

65.0 134.8 207.9 267.035.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

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

39.0 74.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #10727: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

39.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #10694: Mesitylene
105.0

39.0 74.0

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z 104.95  100.00%

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z 120.05   32.11%

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  77.00   12.54%

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  90.95   12.34%

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  79.00   10.21%

8270‐BM080122.M Fri Aug 12 04:11:07 2022                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
MW-14R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.475  113.74 ng       15019200   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 97
 2 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 97
 3 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 90
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 90

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 746 (7.475 min): BM036198.D\data.ms (-735) (-)
105.1

51.0
135.0 208.9 280.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #10715: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

39.0
74.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

51.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #10718: Benzene, 1,2,4-trimethyl-
105.0

51.015.0

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z 105.05  100.00%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z 120.10   45.16%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  76.95   12.54%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z 119.05   12.26%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  91.00   10.93%

8270‐BM080122.M Fri Aug 12 04:11:07 2022                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
MW-14R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Mesitylene                      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.939   45.38 ng        5992080   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 97
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 95
 3 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 90

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 825 (7.939 min): BM036198.D\data.ms (-820) (-)
105.0

51.0
135.0 190.8 283.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

51.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #10715: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

39.0
74.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

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

28.0
65.0

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 105.00  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 120.05   42.08%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  77.00   12.49%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  91.00   10.30%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 119.00    9.34%

8270‐BM080122.M Fri Aug 12 04:11:08 2022                                                      Page: 12

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
MW-14R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Indane                          Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.198   22.59 ng        2982910   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 95
 2 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 80
 3 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 53
 4 Benzeneethanol, .beta.‐ethenyl‐     148 C10H12O        006052‐63‐7 53
 5 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 49

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 869 (8.198 min): BM036198.D\data.ms (-863) (-)
117.0

63.0
207.9179.0 266.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

63.027.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

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

39.0
78.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #10193: Benzene, 1-propenyl-
117.0

51.0
87.015.0

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z 117.00  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z 118.00   53.38%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z 115.00   33.43%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  91.00   16.04%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  63.00    7.78%

8270‐BM080122.M Fri Aug 12 04:11:09 2022                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
MW-14R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  o‐Cymene                        Concentration Rank 17

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.469    4.93 ng         650817   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 93
 2 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 93
 3 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 91

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 915 (8.469 min): BM036198.D\data.ms (-905) (-)
119.0

77.0
39.0

190.9220.9 280.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #16998: o-Cymene
119.0

41.0 77.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #17105: Benzene, 1-methyl-3-(1-methylethyl)-
119.0

77.041.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #17073: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

77.039.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 119.00  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 134.05   40.75%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 105.00   39.98%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  91.00   28.18%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  77.00   12.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐  Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.933    5.19 ng         684874   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 94
 2 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 94
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 93
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 87

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 994 (8.933 min): BM036198.D\data.ms (-987) (-)
119.0

77.039.0 190.9221.0 281.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #17085: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

77.0
39.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #16997: o-Cymene
119.0

41.0 77.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #17078: Benzene, 1-ethyl-2,4-dimethyl-
119.0

77.0
39.0

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 118.95  100.00%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 134.05   31.02%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 117.00   20.92%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  90.95   19.80%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 115.00   11.06%

8270‐BM080122.M Fri Aug 12 04:11:10 2022                                                      Page: 15

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
MW-14R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 16  Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dime...  Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.028    6.22 ng        1062620   Naphthalene‐d8             10.633

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 96
 2 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐90‐9 91
 3 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 90
 4 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 87
 5 1‐Phenyl‐1‐butene                   132 C10H12         000824‐90‐8 87

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 1180 (10.028 min): BM036198.D\data.ms (-1176) (-
117.0

77.039.0 266.9147.0 208.9

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #16149: Benzene, 2-ethenyl-1,4-dimethyl-
117.0

51.0

15.0 87.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #16150: Benzene, 2-ethenyl-1,3-dimethyl-
117.0

66.0
27.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #16128: Benzene, 1-ethenyl-4-ethyl-
117.0

77.039.0

10.00

m/z 117.00  100.00%

10.00

m/z 132.00   38.17%

10.00

m/z 119.00   30.44%

10.00

m/z 115.00   29.56%

10.00

m/z  91.00   18.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 17  Phenol, 4‐(1,1‐dimethylprop...  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.333    9.89 ng        2089140   Acenaphthene‐d10           14.474

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenol, 4‐(1,1‐dimethylpropyl)‐     164 C11H16O        000080‐46‐6 94
 2 Phenol, m‐tert‐butyl‐               150 C10H14O        000585‐34‐2 86
 3 Phenol, p‐tert‐butyl‐               150 C10H14O        000098‐54‐4 86
 4 Hexestrol, O‐(n‐propyloxycarbonyl)‐ 356 C22H28O4       1000487‐65‐1 64
 5 Phenol, 4‐(1,1,3,3‐tetramethylbu... 206 C14H22O        000140‐66‐9 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1742 (13.333 min): BM036198.D\data.ms (-1736) (-
135.0

107.0

77.0 164.141.0
206.9 266.8

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

5000

m/z-->

Abundance #39631: Phenol, 4-(1,1-dimethylpropyl)-
135.0

107.0

164.0
77.041.0

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

5000

m/z-->

Abundance #27479: Phenol, m-tert-butyl-
135.0

107.0
41.0

77.0

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

5000

m/z-->

Abundance #27474: Phenol, p-tert-butyl-
135.0

107.0

41.0 77.0

13.00 13.50

m/z 135.00  100.00%

13.00 13.50

m/z 107.00   39.42%

13.00 13.50

m/z 135.95    9.71%

13.00 13.50

m/z  95.00    9.65%

13.00 13.50

m/z  76.95    8.63%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081022\
  Data File : BM036198.D                                          
  Acq On    : 10 Aug 2022  18:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3971‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Cyclopentanone       4.281    13.1  ng    1724900   1   7.834 2640930  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   4.934     6.0  ng     787242   1   7.834 2640930  20.0
o‐Xylene             5.834   166.1  ng   21932600   1   7.834 2640930  20.0
Benzene, (1‐met...   6.310     6.5  ng     864976   1   7.834 2640930  20.0
Benzene, propyl‐     6.798    13.8  ng    1824720   1   7.834 2640930  20.0
Benzene, 1‐ethy...   6.910    64.7  ng    8536630   1   7.834 2640930  20.0
Benzene, 1‐ethy...   6.969    25.9  ng    3413490   1   7.834 2640930  20.0
Benzene, 1‐ethy...   7.216    39.9  ng    5269920   1   7.834 2640930  20.0
Benzene, 1,2,3‐...   7.475   113.7  ng   15019200   1   7.834 2640930  20.0
Mesitylene           7.939    45.4  ng    5992080   1   7.834 2640930  20.0
Indane               8.198    22.6  ng    2982910   1   7.834 2640930  20.0
o‐Cymene             8.469     4.9  ng     650817   1   7.834 2640930  20.0
Benzene, 4‐ethy...   8.933     5.2  ng     684874   1   7.834 2640930  20.0
Benzene, 2‐ethe...  10.028     6.2  ng    1062620   2  10.633 3419160  20.0
Phenol, 4‐(1,1‐...  13.333     9.9  ng    2089140   3  14.474 4222900  20.0
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