
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP032522\
  Data File : BP009557.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2022  17:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2109‐01
  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_P\Methods\8270E‐BP031722.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP009557.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.016     3    5   20 rVB   475866    701412   5.95%   0.721%
  2   5.375   399  406  426 rBV  3437926   6133117  52.03%   6.305%
  3   6.957   666  675  699 rBV  3325827   6438155  54.62%   6.619%
  4   7.769   806  813  823 rBV   788974   1427392  12.11%   1.468%
  5   8.922  1001 1009 1022 rBV  2112857   4051703  34.37%   4.166%
 
  6  10.557  1277 1287 1304 rBV   978073   2039965  17.31%   2.097%
  7  13.034  1700 1708 1732 rBV  5527100   8922565  75.70%   9.173%
  8  14.133  1882 1895 1912 rBV   279706    545095   4.62%   0.560%
  9  14.410  1935 1942 1951 rBV  1581570   2678723  22.73%   2.754%
 10  15.910  2190 2197 2222 rBV  4161815   7272515  61.70%   7.477%
 
 11  16.151  2234 2238 2252 rVB2   76985    153840   1.31%   0.158%
 12  17.174  2406 2412 2417 rBV  2006866   3174874  26.94%   3.264%
 13  17.222  2417 2420 2428 rVV   471186    693931   5.89%   0.713%
 14  17.316  2431 2436 2442 rVB   177532    306238   2.60%   0.315%
 15  18.051  2557 2561 2564 rBV   113564    161299   1.37%   0.166%
 
 16  18.098  2564 2569 2576 rVB2  199749    397125   3.37%   0.408%
 17  18.239  2588 2593 2597 rBV3  169388    313974   2.66%   0.323%
 18  18.274  2597 2599 2606 rVB    99863    137086   1.16%   0.141%
 19  18.539  2640 2644 2648 rBV   103685    142518   1.21%   0.147%
 20  18.945  2709 2713 2717 rBV   139385    210105   1.78%   0.216%
 
 21  18.998  2717 2722 2726 rVV4   65342    146383   1.24%   0.150%
 22  19.086  2733 2737 2744 rBV4   85453    161229   1.37%   0.166%
 23  19.204  2751 2757 2764 rBV  2036259   2958441  25.10%   3.042%
 24  19.351  2778 2782 2786 rVB   186932    252095   2.14%   0.259%
 25  19.557  2808 2817 2826 rBV  1862534   3166469  26.86%   3.255%
 
 26  19.627  2827 2829 2836 rVB2   93379    146887   1.25%   0.151%
 27  19.757  2844 2851 2864 rVB  9001097  11786801 100.00%  12.118%
 28  19.874  2866 2871 2878 rBV3  189495    453784   3.85%   0.467%
 29  20.010  2890 2894 2896 rBV3  160798    259379   2.20%   0.267%
 30  20.039  2897 2899 2908 rVB2  329888    464044   3.94%   0.477%
 
 31  20.145  2913 2917 2921 rVV   172019    220888   1.87%   0.227%
 32  20.198  2922 2926 2930 rVB2  248156    364075   3.09%   0.374%
 33  20.333  2946 2949 2953 rBV   134968    180866   1.53%   0.186%
 34  20.380  2954 2957 2961 rVV   147564    186000   1.58%   0.191%
 35  20.780  3022 3025 3031 rVB   211857    291559   2.47%   0.300%
 
 36  20.945  3050 3053 3056 rVB2  169526    197547   1.68%   0.203%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP032522\
  Data File : BP009557.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2022  17:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2109‐01
  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_P\Methods\8270E‐BP031722.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  20.980  3056 3059 3062 rVB   202520    213542   1.81%   0.220%
 38  21.039  3063 3069 3073 rBV4  265220    739056   6.27%   0.760%
 39  21.292  3105 3112 3116 rBV2 3383872   6807811  57.76%   6.999%
 40  21.327  3116 3118 3126 rVB  1564467   1886443  16.00%   1.939%
 
 41  21.410  3127 3132 3145 rBV  5585703   8581197  72.80%   8.822%
 42  22.962  3390 3396 3401 rBV  1532262   3681927  31.24%   3.785%
 43  23.474  3478 3483 3492 rVB   879368   1787009  15.16%   1.837%
 44  23.574  3495 3500 3510 rVB  1275551   2848451  24.17%   2.929%
 45  23.680  3512 3518 3525 rBV2 1668991   3582761  30.40%   3.683%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    97266276
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP032522\
  Data File : BP009557.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2022  17:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2109‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP031722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

3.00 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

Time-->

Abundance TIC: BP009557.D\data.ms

016

 5.375  6.957

 7.769

 8.922

10.557

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50 19.00 19.50 20.00
0

2000000

4000000

6000000

8000000

Time-->

Abundance TIC: BP009557.D\data.ms

13.034

14.133

14.410

15.910

16.151

17.174

17.222
17.316 18.05118.09818.23918.27418.53918.94518.99819.086

19.204

19.351

19.557

19.627

19.757

19.87420.01020.03920.14520.19820.33320.38

20.50 21.00 21.50 22.00 22.50 23.00 23.50 24.00 24.50 25.00 25.50 26.00 26.50 27.00 27.50 28.00 28.50 29.00
0

2000000

4000000

6000000

8000000

Time-->

Abundance TIC: BP009557.D\data.ms

20.78020.94520.98021.039

21.292

21.327

21.410

22.962

23.474
23.574

23.680

8270E‐BP031722.M Mon Mar 28 17:31:10 2022                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
TP-1

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
TP-1

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
TP-1

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
TP-1

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
TP-1

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
TP-1

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
TP-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP032522\
  Data File : BP009557.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2022  17:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2109‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP031722.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.016    9.83 ng         701412   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.769

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 3 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 17
 4 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 
 5 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 5 (3.016 min): BP009557.D\data.ms (-3) (-)
73.0

207.0142.0 280.9 341.2 429.8 526.1

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

5000

m/z-->

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

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

5000

m/z-->

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

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

5000

m/z-->

Abundance #4994: Pentane, 3-methoxy-
73.0

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  73.00  100.00%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  43.00   32.48%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  87.00   26.56%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  55.00   22.43%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  71.10   10.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP032522\
  Data File : BP009557.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2022  17:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2109‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP031722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Phenanthrene, 2‐methyl‐         Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.098    2.50 ng         397125   Phenanthrene‐d10           17.174

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenanthrene, 2‐methyl‐             192 C15H12         002531‐84‐2 97
 2 1H‐Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,... 192 C15H12         000949‐41‐7 97
 3 Anthracene, 2‐methyl‐               192 C15H12         000613‐12‐7 97
 4 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 96
 5 1H‐Indene, 2‐phenyl‐                192 C15H12         004505‐48‐0 95

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2569 (18.098 min): BP009557.D\data.ms (-2564) (-)
192.1

73.0
256.1 340.9 475.0415.9133.8 535.1
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m/z-->

Abundance #67032: Phenanthrene, 2-methyl-
192.0

94.027.0
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0
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Abundance #67054: 1H-Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,9b-dihydro-
192.0

96.027.0

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

5000

m/z-->

Abundance #67024: Anthracene, 2-methyl-
192.0

83.0
15.0

18.00 18.50

m/z 192.10  100.00%

18.00 18.50

m/z 191.05   54.13%

18.00 18.50

m/z 189.00   28.92%

18.00 18.50

m/z 193.05   16.75%

18.00 18.50

m/z  73.00   13.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP032522\
  Data File : BP009557.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2022  17:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2109‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP031722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown21.039                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.039    2.17 ng         739056   Chrysene‐d12               21.292

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benz[a]anthracene, 7,12‐dihydro‐    230 C18H14         016434‐59‐6 45
 2 Tetradecanoic acid, hexadecyl ester 452 C30H60O2       002599‐01‐1 37
 3 Myristyl myristate                  424 C28H56O2       003234‐85‐3 32
 4 Tetradecane, 1,1'‐thiobis‐          426 C28H58S        035599‐83‐8 32
 5 Cyclohexane, (1‐hexadecylheptade... 547 C39H78         055517‐75‐4 32
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0
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m/z-->

Abundance Scan 3069 (21.039 min): BP009557.D\data.ms (-3063) (-)
229.1

83.0

140.0 315.1 503.1387.9446.2
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Abundance #111865: Benz[a]anthracene, 7,12-dihydro-
229.0

114.0
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Abundance #326479: Tetradecanoic acid, hexadecyl ester
229.057.0

125.0
452.0

331.0389.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #315336: Myristyl myristate
229.057.0

168.0
424.0325.0

21.00

m/z 229.10  100.00%

21.00

m/z  83.00   75.46%

21.00

m/z  69.00   73.04%

21.00

m/z  55.00   72.16%

21.00

m/z  43.05   69.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP032522\
  Data File : BP009557.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2022  17:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2109‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP031722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicy...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.410   25.21 ng        8581200   Chrysene‐d12               21.292

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 91
 2 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 91
 3 Formaldehyde, (triphenylphosphor... 304 C19H17N2P      015990‐54‐2 42
 4 Vanadium, cycloheptatrienyl‐(pen... 277 C17H22V        1000155‐20‐5 32
 5 Oxoprophines                        277 C17H11NO3      1000128‐51‐1 9 
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Abundance #190048: (E)-7-Benzylidene-1-azabicyclo[3.2.1]octan-5-y
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Abundance #171169: Triphenylphosphine oxide
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Abundance #204686: Formaldehyde, (triphenylphosphoranylidene)hy
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21.50

m/z 277.05  100.00%

21.50

m/z 278.10   33.06%

21.50

m/z  77.00   20.39%

21.50

m/z 199.00   20.28%

21.50

m/z 201.00   19.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP032522\
  Data File : BP009557.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2022  17:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2109‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP031722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.474    9.98 ng        1787010   Perylene‐d12               23.680

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 98
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 97
 3 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 96
 4 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 96
 5 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 95
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Abundance #138555: Benzo[a]pyrene
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP032522\
  Data File : BP009557.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2022  17:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2109‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP031722.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...   3.016     9.8  ng     701412   1   7.769 1427390  20.0
Phenanthrene, 2...  18.098     2.5  ng     397125   4  17.174 3174870  20.0
unknown21.039       21.039     2.2  ng     739056   5  21.292 6807810  20.0
(E)‐7‐Benzylide...  21.410    25.2  ng    8581200   5  21.292 6807810  20.0
Benzo[e]pyrene      23.474    10.0  ng    1787010   6  23.680 3582760  20.0
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