
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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‐BM102822.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM037441.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.934   309  314  322 rVB   152746    205876   1.63%   0.317%
  2   5.398   387  393  398 rBV   486284    708233   5.61%   1.091%
  3   7.004   661  666  679 rVB   427352    710303   5.62%   1.095%
  4   7.822   799  805  818 rVB  1113578   1709486  13.54%   2.635%
  5   8.610   934  939  950 rBV2   58989    132456   1.05%   0.204%
 
  6   8.992   997 1004 1009 rBV   270273    464191   3.68%   0.715%
  7   9.810  1135 1143 1154 rBV   126132    273777   2.17%   0.422%
  8  10.045  1176 1183 1192 rBV2   46368    134244   1.06%   0.207%
  9  10.622  1269 1281 1286 rBV  1403138   2308951  18.28%   3.558%
 10  10.669  1286 1289 1295 rVB   168283    271697   2.15%   0.419%
 
 11  13.086  1692 1700 1708 rBV   722419   1051161   8.32%   1.620%
 12  14.186  1882 1887 1897 rVB    90024    146141   1.16%   0.225%
 13  14.463  1925 1934 1940 rBV  2108130   3075297  24.35%   4.740%
 14  14.521  1940 1944 1952 rVB   178820    282739   2.24%   0.436%
 15  14.857  1996 2001 2010 rBV    98080    179129   1.42%   0.276%
 
 16  15.504  2106 2111 2122 rBV   155536    249745   1.98%   0.385%
 17  15.710  2142 2146 2151 rBV4   90320    134747   1.07%   0.208%
 18  15.951  2182 2187 2193 rBV   618054    856828   6.79%   1.321%
 19  16.180  2219 2226 2232 rBV6   75527    196473   1.56%   0.303%
 20  17.204  2394 2400 2404 rBV  2599418   3603799  28.54%   5.554%
 
 21  17.245  2404 2407 2415 rVV   673508    947843   7.51%   1.461%
 22  17.339  2419 2423 2427 rVV   166141    227945   1.81%   0.351%
 23  17.851  2505 2510 2517 rVB  1846631   2305058  18.25%   3.552%
 24  18.098  2546 2552 2563 rBV2  732794   1486682  11.77%   2.291%
 25  18.274  2577 2582 2586 rBV2  238905    389759   3.09%   0.601%
 
 26  18.392  2597 2602 2606 rBV2  201060    327006   2.59%   0.504%
 27  18.603  2631 2638 2651 rVB3  641958   1252108   9.92%   1.930%
 28  18.980  2699 2702 2704 rBV   223021    287297   2.28%   0.443%
 29  19.015  2704 2708 2718 rVB   715339   1126671   8.92%   1.736%
 30  19.262  2745 2750 2755 rBV  1550399   2200561  17.43%   3.391%
 
 31  19.309  2755 2758 2763 rVB2  342689    452148   3.58%   0.697%
 32  19.374  2766 2769 2773 rBV   498058    697492   5.52%   1.075%
 33  19.621  2803 2811 2820 rVB  9728002  12627977 100.00%  19.462%
 34  19.827  2842 2846 2848 rBV  1196381   1375470  10.89%   2.120%
 35  19.862  2848 2852 2858 rVB  5503607   6189369  49.01%   9.539%
 
 36  20.268  2917 2921 2926 rBV2  363994    532462   4.22%   0.821%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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‐BM102822.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  20.550  2966 2969 2972 rBV3  249887    316049   2.50%   0.487%
 38  20.586  2972 2975 2979 rVV   295939    318967   2.53%   0.492%
 39  20.844  3016 3019 3025 rBV2  753437    843517   6.68%   1.300%
 40  21.003  3043 3046 3049 rBV   482103    611105   4.84%   0.942%
 
 41  21.092  3058 3061 3064 rBV   597286    708134   5.61%   1.091%
 42  21.380  3105 3110 3122 rVB2 3441628   6729306  53.29%  10.371%
 43  21.774  3174 3177 3184 rVB   921232   1177523   9.32%   1.815%
 44  21.844  3186 3189 3192 rBV   907553   1165385   9.23%   1.796%
 45  23.721  3503 3508 3515 rVB2 2106598   3895322  30.85%   6.003%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    64886429
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

3.50 4.00 4.50 5.00 5.50 6.00 6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

2000000

4000000

6000000

8000000

   1e+07

Time-->

Abundance TIC: BM037441.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.934    2.41 ng         205876   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.822

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Tetraglyme                          222 C10H22O5       000143‐24‐8 25
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 4 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 5 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 314 (4.934 min): BM037441.D\data.ms (-309) (-)
43.0

101.0

188.9157.165.0 130.9 221.1

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

5000

m/z-->

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

101.0
67.0

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

5000

m/z-->

Abundance #100836: Tetraglyme
59.0

31.0
103.0

133.0 177.0

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

5000

m/z-->

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

126.037.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.10   56.61%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.00   21.64%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   15.03%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.00    8.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  o‐Terphenyl                     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.851   12.79 ng        2305060   Phenanthrene‐d10           17.203

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Terphenyl                         230 C18H14         000084‐15‐1 99
 2 Naphthalene, 2‐styryl‐              230 C18H14         002039‐70‐5 93
 3 6,6‐Diphenylfulvene                 230 C18H14         002175‐90‐8 93
 4 Pyrene, 1,3‐dimethyl‐               230 C18H14         064401‐21‐4 86
 5 Naphthacene, 5,12‐dihydro‐          230 C18H14         000959‐02‐4 62

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2510 (17.851 min): BM037441.D\data.ms (-2505) (-
230.1

114.1
152.0189.151.0 285.1 356.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #111839: o-Terphenyl
230.0

114.0
152.0189.051.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #111860: Naphthalene, 2-styryl-
230.0

114.0

152.051.0 189.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #111855: 6,6-Diphenylfulvene
230.0

101.0 152.0
189.051.0

17.50 18.00

m/z 230.10  100.00%

17.50 18.00

m/z 229.10   68.06%

17.50 18.00

m/z 228.10   37.34%

17.50 18.00

m/z 215.05   37.29%

17.50 18.00

m/z 226.10   21.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.098    8.25 ng        1486680   Phenanthrene‐d10           17.203

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 91
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 87
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 81

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2552 (18.098 min): BM037441.D\data.ms (-2546) (-
73.0

129.0

213.2
171.1 256.1

37.9 292.0 343.

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #126202: Pentadecanoic acid
43.0

242.0
129.0

83.0
199.0

164.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
29.0 228.0185.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.05   88.16%

18.00 18.50

m/z  60.00   86.98%

18.00 18.50

m/z  57.10   69.47%

18.00 18.50

m/z  55.05   69.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.274    2.16 ng         389759   Phenanthrene‐d10           17.203

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 76
 2 6H‐Cyclobuta[jk]phenanthrene        190 C15H10         083469‐43‐6 59
 3 2,2'‐Bis(4,5‐dimethylimidazole)     190 C10H14N4       069286‐06‐2 47
 4 Methyl diselenide                   190 C2H6Se2        007101‐31‐7 43
 5 Pyrimidine, 6‐oxo‐4‐(3‐fluorophe... 190 C10H7FN2O      085979‐55‐1 27

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2582 (18.274 min): BM037441.D\data.ms (-2577) (-
189.1

94.5

291.950.0 243.2139.1 352.2 401.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

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

94.0

39.0 137.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

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

94.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #64350: 2,2'-Bis(4,5-dimethylimidazole)
189.0

122.042.0

18.00 18.50

m/z 189.10  100.00%

18.00 18.50

m/z 190.05   98.68%

18.00 18.50

m/z 192.05   39.55%

18.00 18.50

m/z 191.10   35.92%

18.00 18.50

m/z  94.50   26.33%

8270‐BM102822.M Thu Nov 10 15:15:09 2022                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
250FERRYBLVD-TFS-10



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Phenol, 2‐[(4‐hydroxyphenyl...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.603    6.95 ng        1252110   Phenanthrene‐d10           17.203

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenol, 2‐[(4‐hydroxyphenyl)meth... 200 C13H12O2       002467‐03‐0 97
 2 Phenol, 2,2'‐methylenebis‐          200 C13H12O2       002467‐02‐9 94
 3 Phenol, 4,4'‐methylenebis‐          200 C13H12O2       000620‐92‐8 72
 4 1,3‐Benzenediol, 4‐(phenylmethyl)‐  200 C13H12O2       002284‐30‐2 42
 5 4‐(2‐Methoxyethyl)phenol            152 C9H12O2        056718‐71‐9 38

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2638 (18.603 min): BM037441.D\data.ms (-2631) (-
107.0

200.1

152.0
39.0

277.1 328.1 376.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #75934: Phenol, 2-[(4-hydroxyphenyl)methyl]-
107.0

200.0

152.0
51.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #75905: Phenol, 2,2'-methylenebis-
107.0

200.0

152.051.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #75908: Phenol, 4,4'-methylenebis-
107.0

200.0

152.039.0

18.50 19.00

m/z 107.00  100.00%

18.50 19.00

m/z 200.10   71.71%

18.50 19.00

m/z  94.00   37.82%

18.50 19.00

m/z  77.00   18.72%

18.50 19.00

m/z 181.00   15.58%

8270‐BM102822.M Thu Nov 10 15:15:12 2022                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
250FERRYBLVD-TFS-10



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Phenol, 4,4'‐methylenebis‐      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.015    6.25 ng        1126670   Phenanthrene‐d10           17.203

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenol, 4,4'‐methylenebis‐          200 C13H12O2       000620‐92‐8 97
 2 Phenol, 2‐[(4‐hydroxyphenyl)meth... 200 C13H12O2       002467‐03‐0 90
 3 Phenol, 2,2'‐methylenebis‐          200 C13H12O2       002467‐02‐9 81
 4 2,4'‐Dihydroxydiphenylmethane, d... 284 C17H16O4       959033‐36‐4 64
 5 1,3‐Benzenediol, 4‐(phenylmethyl)‐  200 C13H12O2       002284‐30‐2 50

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2708 (19.015 min): BM037441.D\data.ms (-2704) (-
200.1107.0

39.0
284.1 358.0 475.1 549.

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #75909: Phenol, 4,4'-methylenebis-
107.0

200.0

39.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #75933: Phenol, 2-[(4-hydroxyphenyl)methyl]-
107.0

200.0

32.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #75902: Phenol, 2,2'-methylenebis-
107.0

200.0

39.0

19.00

m/z 200.05  100.00%

19.00

m/z 107.00   90.18%

19.00

m/z 199.10   42.16%

19.00

m/z 183.10   21.52%

19.00

m/z  77.00   20.46%

8270‐BM102822.M Thu Nov 10 15:15:15 2022                                                      Page: 9
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Octadecanoic acid               Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.374    2.07 ng         697492   Chrysene‐d12               21.380

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 3 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 83
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 83
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 62

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2769 (19.374 min): BM037441.D\data.ms (-2766) (-
73.0

129.0

241.2185.1

341.0 403.2 535.1476.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

185.0 284.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #126202: Pentadecanoic acid
43.0

242.0
129.0

185.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #281394: Octadecanoic acid, 2-(2-hydroxyethoxy)ethyl es
43.0

284.0

129.0
185.0

372.0

19.00 19.50

m/z  73.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.05   96.39%

19.00 19.50

m/z  60.00   85.66%

19.00 19.50

m/z  57.10   75.39%

19.00 19.50

m/z  55.10   73.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',5,...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.845    2.51 ng         843517   Chrysene‐d12               21.380

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',5,6,6'‐... 392 C12H3Cl7       052663‐64‐6 99
 2 2,2',3,4,4',6,6'‐Heptachloro‐1,1... 392 C12H3Cl7       074472‐48‐3 99
 3 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',4,4',6‐... 392 C12H3Cl7       052663‐71‐5 99
 4 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',4,4',5‐... 392 C12H3Cl7       035065‐30‐6 99
 5 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,4',5,5',6‐... 392 C12H3Cl7       052663‐68‐0 99

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3019 (20.844 min): BM037441.D\data.ms (-3016) (-
393.9323.9

251.9161.9

73.0
504.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #296400: 1,1'-Biphenyl, 2,2',3,3',5,6,6'-heptachloro-
394.0

324.0

162.0

254.0
73.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #296379: 2,2',3,4,4',6,6'-Heptachloro-1,1'-biphenyl
394.0

324.0

162.0

252.0

73.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #296423: 1,1'-Biphenyl, 2,2',3,3',4,4',6-heptachloro-
396.0

324.0

254.0162.0
73.0

20.50 21.00

m/z 393.90  100.00%

20.50 21.00

m/z 323.90   97.62%

20.50 21.00

m/z 395.90   91.09%

20.50 21.00

m/z 325.90   61.01%

20.50 21.00

m/z 321.90   59.70%

8270‐BM102822.M Thu Nov 10 15:15:23 2022                                                      Page: 11
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  (Z)‐3‐(pentadec‐8‐en‐1‐yl)p...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.092    2.10 ng         708134   Chrysene‐d12               21.380

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (Z)‐3‐(pentadec‐8‐en‐1‐yl)phenol    302 C21H34O        000501‐26‐8 96
 2 Phenol, 3‐(8‐pentadecenyl)‐, ace... 344 C23H36O2       111047‐34‐8 83
 3 Phenol, 3‐(10Z)‐10‐nonadecen‐1‐yl‐  358 C25H42O        936109‐24‐9 80
 4 (Z)‐3‐(Pentadec‐10‐en‐1‐yl)pheny... 344 C23H36O2       1000478‐00‐3 78
 5 Acetic acid, 4‐methylphenyl ester   150 C9H10O2        000140‐39‐6 53

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3061 (21.092 min): BM037441.D\data.ms (-3058) (-
108.1

41.1
302.1207.0 361.4 500.2434.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #202435: (Z)-3-(pentadec-8-en-1-yl)phenol
108.0

41.0 302.0
206.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #253746: Phenol, 3-(8-pentadecenyl)-, acetate, (Z)-
108.0

302.0

43.0
206.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #268241: Phenol, 3-(10Z)-10-nonadecen-1-yl-
108.0

41.0 358.0175.0 262.0

21.00

m/z 108.05  100.00%

21.00

m/z 107.10   44.30%

21.00

m/z 120.00   23.24%

21.00

m/z  55.10   20.43%

21.00

m/z  41.10   16.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,4,4',...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.774    3.50 ng        1177520   Chrysene‐d12               21.380

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,4,4',5,6,6... 426 C12H2Cl8       074472‐52‐9 99
 2 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',4,5,5',... 426 C12H2Cl8       052663‐75‐9 99
 3 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',4,4',6,... 426 C12H2Cl8       033091‐17‐7 99
 4 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',4,5,5',... 426 C12H2Cl8       068194‐17‐2 99
 5 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',4,5,6,6... 426 C12H2Cl8       052663‐73‐7 99

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3177 (21.774 min): BM037441.D\data.ms (-3174) (-
429.8357.9

287.9178.9

108.0

36.0 539.4

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #315792: 1,1'-Biphenyl, 2,2',3,4,4',5,6,6'-octachloro-
430.0

358.0179.0

108.0 288.0
40.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #315804: 1,1'-Biphenyl, 2,2',3,3',4,5,5',6'-octachloro-
430.0

179.0

358.0

288.0
108.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #315807: 1,1'-Biphenyl, 2,2',3,3',4,4',6,6'-octachloro-
430.0

179.0
358.0

288.0
108.0

36.0

21.50 22.00

m/z 429.80  100.00%

21.50 22.00

m/z 357.90   87.97%

21.50 22.00

m/z 427.80   85.06%

21.50 22.00

m/z 359.90   69.79%

21.50 22.00

m/z 431.80   62.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  2,2',3,4,4',5,5',6‐Octachlo...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.844    3.46 ng        1165390   Chrysene‐d12               21.380

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,4,4',5,6,6... 426 C12H2Cl8       074472‐52‐9 99
 2 2,2',3,4,4',5,5',6‐Octachloro‐1,... 426 C12H2Cl8       052663‐76‐0 99
 3 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',4,4',5,... 426 C12H2Cl8       042740‐50‐1 99
 4 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',4,4',5,... 426 C12H2Cl8       035694‐08‐7 99
 5 1,1'‐Biphenyl, 2,2',3,3',4,4',6,... 426 C12H2Cl8       033091‐17‐7 99
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Abundance Scan 3189 (21.844 min): BM037441.D\data.ms (-3186) (-
429.8357.9

287.9178.9

109.1

36.0 545.6489.2
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Abundance #315792: 1,1'-Biphenyl, 2,2',3,4,4',5,6,6'-octachloro-
430.0

358.0179.0

108.0 288.0
40.0
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Abundance #315784: 2,2',3,4,4',5,5',6-Octachloro-1,1'-biphenyl
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Abundance #315795: 1,1'-Biphenyl, 2,2',3,3',4,4',5,6'-octachloro-
430.0

358.0179.0

288.0

108.0
44.0

21.50 22.00

m/z 429.80  100.00%

21.50 22.00

m/z 427.80   89.34%

21.50 22.00

m/z 357.90   86.14%

21.50 22.00

m/z 359.90   67.43%

21.50 22.00

m/z 431.80   66.71%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110922\
  Data File : BM037441.D                                          
  Acq On    : 09 Nov 2022  17:40
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5436‐10 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM102822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   4.934     2.4  ng     205876   1   7.822 1709490  20.0
o‐Terphenyl         17.851    12.8  ng    2305060   4  17.203 3603800  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.098     8.3  ng    1486680   4  17.203 3603800  20.0
4H‐Cyclopenta[d...  18.274     2.2  ng     389759   4  17.203 3603800  20.0
Phenol, 2‐[(4‐h...  18.603     7.0  ng    1252110   4  17.203 3603800  20.0
Phenol, 4,4'‐me...  19.015     6.3  ng    1126670   4  17.203 3603800  20.0
Octadecanoic acid   19.374     2.1  ng     697492   5  21.380 6729310  20.0
1,1'‐Biphenyl, ...  20.845     2.5  ng     843517   5  21.380 6729310  20.0
(Z)‐3‐(pentadec...  21.092     2.1  ng     708134   5  21.380 6729310  20.0
1,1'‐Biphenyl, ...  21.774     3.5  ng    1177520   5  21.380 6729310  20.0
2,2',3,4,4',5,5...  21.844     3.5  ng    1165390   5  21.380 6729310  20.0
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