
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   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_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG057777.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.039   325  332  340 rBV   109378    171636  14.42%   1.272%
  2   5.503   404  411  422 rVB   391771    630942  53.02%   4.675%
  3   7.089   673  681  691 rBV   445351    745447  62.65%   5.523%
  4   7.929   816  824  832 rVB   166543    274931  23.11%   2.037%
  5   9.087  1014 1021 1029 rBV   262719    453654  38.12%   3.361%
 
  6  10.732  1292 1301 1308 rBV   222640    401695  33.76%   2.976%
  7  13.188  1712 1719 1729 rVB   614312    936766  78.73%   6.941%
  8  14.287  1900 1906 1915 rBV2   10263     21353   1.79%   0.158%
  9  14.563  1945 1953 1959 rBV   334977    506126  42.53%   3.750%
 10  14.627  1959 1964 1969 rVB2   18931     28951   2.43%   0.215%
 
 11  14.962  2015 2021 2027 rBV2   17755     27630   2.32%   0.205%
 12  15.609  2126 2131 2137 rBV    20526     30620   2.57%   0.227%
 13  15.914  2177 2183 2188 rVB2   88035    135622  11.40%   1.005%
 14  16.043  2197 2205 2214 rBV   385148    592724  49.81%   4.392%
 15  16.272  2240 2244 2251 rVB9    8885     17750   1.49%   0.132%
 
 16  16.831  2334 2339 2344 rBV7    6851     13656   1.15%   0.101%
 17  16.954  2356 2360 2366 rVB2   24635     39412   3.31%   0.292%
 18  17.124  2384 2389 2395 rVB    25913     36199   3.04%   0.268%
 19  17.307  2414 2420 2423 rBV   381990    580392  48.78%   4.300%
 20  17.348  2423 2427 2433 rVV   407139    584444  49.12%   4.330%
 
 21  17.436  2437 2442 2446 rVV    74734    113730   9.56%   0.843%
 22  17.489  2448 2451 2457 rVB5   10814     19596   1.65%   0.145%
 23  17.706  2484 2488 2492 rVB    34138     45628   3.83%   0.338%
 24  17.882  2516 2518 2523 rVB3   15271     19573   1.64%   0.145%
 25  18.194  2564 2571 2574 rBV2  135119    252270  21.20%   1.869%
 
 26  18.229  2574 2577 2582 rVV2   89135    131255  11.03%   0.973%
 27  18.305  2586 2590 2595 rVV    26390     46010   3.87%   0.341%
 28  18.370  2596 2601 2606 rVV3   86978    186338  15.66%   1.381%
 29  18.411  2606 2608 2614 rVB    47598     59341   4.99%   0.440%
 30  18.681  2649 2654 2657 rBV    47887     72823   6.12%   0.540%
 
 31  18.717  2657 2660 2666 rVB3   45937     68248   5.74%   0.506%
 32  18.922  2693 2695 2699 rVB2   18938     20043   1.68%   0.149%
 33  19.099  2720 2725 2729 rBV2   56549    103726   8.72%   0.769%
 34  19.234  2744 2748 2757 rBV    58363    114647   9.63%   0.849%
 35  19.357  2764 2769 2776 rVB   798438   1109369  93.23%   8.220%
 
 36  19.692  2822 2826 2827 rBV2  104071    138242  11.62%   1.024%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   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_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  19.721  2827 2831 2838 rVB   721142   1031347  86.67%   7.642%
 38  19.921  2860 2865 2869 rBV   821821   1043424  87.69%   7.731%
 39  21.549  3136 3142 3148 rBV4  458992   1189918 100.00%   8.817%
 40  21.601  3148 3151 3158 rVB   330089    530197  44.56%   3.928%
 
 41  23.717  3505 3511 3518 rBV   185658    550357  46.25%   4.078%
 42  24.569  3651 3656 3666 rVB   164370    420195  35.31%   3.113%
 
 
                        Sum of corrected areas:    13496227
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.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_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.039   12.49 ng         171636   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.929

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 53
 2 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 36
 3 3‐Hexanol, 4‐methyl‐                116 C7H16O         000615‐29‐2 33
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 32
 5 2‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000625‐23‐0 28

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 332 (5.039 min): BG057777.D\data.ms (-325) (-)
43.0

59.0

101.0

83.0

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

5000

m/z-->

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

59.0

15.0 101.031.0
83.0

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

5000

m/z-->

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

41.0
101.029.0

73.0 86.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9477: 3-Hexanol, 4-methyl-
59.0

41.0

29.0
87.0

15.0 71.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.00   61.32%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   16.69%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  57.95   16.66%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00   10.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzophenone                    Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.914    5.36 ng         135622   Acenaphthene‐d10           14.563

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Azobenzene                          182 C12H10N2       000103‐33‐3 74
 3 Phenyl 4‐pyridyl ketone             183 C12H9NO        014548‐46‐0 58
 4 Benzenepropanenitrile, .beta.‐oxo‐  145 C9H7NO         000614‐16‐4 49
 5 N‐Methoxy‐N‐methylbenzamide         165 C9H11NO2       006919‐61‐5 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2183 (15.914 min): BG057777.D\data.ms (-2177) (-
105.0

77.0
182.0

51.0

152.0126.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

77.0 182.0

51.0

152.027.0 126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #56773: Azobenzene
77.0

51.0
182.0

105.0

152.027.0 128.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #57931: Phenyl 4-pyridyl ketone
105.0

183.0
77.0

51.0

154.0127.0

16.00

m/z 104.95  100.00%

16.00

m/z  77.00   64.93%

16.00

m/z 182.00   51.60%

16.00

m/z  51.00   28.75%

16.00

m/z 181.00   12.56%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Tridecanoic acid                Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.194    8.69 ng         252270   Phenanthrene‐d10           17.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 89
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 86
 3 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 45
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 42
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 38

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2571 (18.194 min): BG057777.D\data.ms (-2564) (-
60.0

192.0

129.0
97.0

256.1 302.0224.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

41.0

129.0

171.0

214.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0
83.0 213.0

171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #75716: Dodecanoic acid
60.0

129.0

27.0 97.0 171.0

18.00 18.50

m/z  60.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  73.00   86.27%

18.00 18.50

m/z  43.00   86.23%

18.00 18.50

m/z  57.00   77.15%

18.00 18.50

m/z  55.00   76.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1H‐Cyclopropa[l]phenanthren...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.229    4.52 ng         131255   Phenanthrene‐d10           17.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,... 192 C15H12         000949‐41‐7 96
 2 Phenanthrene, 2‐methyl‐             192 C15H12         002531‐84‐2 95
 3 Anthracene, 9‐methyl‐               192 C15H12         000779‐02‐2 95
 4 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 94
 5 Phenanthrene, 3‐methyl‐             192 C15H12         000832‐71‐3 94

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2577 (18.229 min): BG057777.D\data.ms (-2574) (-
192.0

82.4
152.0 302.0241.139.0 339.117.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

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

96.0 139.039.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #67039: Phenanthrene, 2-methyl-
192.0

94.0
152.051.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #67027: Anthracene, 9-methyl-
192.0

94.0 152.039.0

18.00 18.50

m/z 192.00  100.00%

18.00 18.50

m/z 191.10   56.67%

18.00 18.50

m/z 189.00   28.52%

18.00 18.50

m/z 193.05   17.27%

18.00 18.50

m/z 165.00   13.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown18.370                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.370    6.42 ng         186338   Phenanthrene‐d10           17.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 49
 2 Anthracene, 1‐methyl‐               192 C15H12         000610‐48‐0 46
 3 5H‐Dibenzo[a,d]cycloheptene         192 C15H12         000256‐81‐5 42
 4 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 42
 5 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 42

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2601 (18.370 min): BG057777.D\data.ms (-2596) (-
189.0

94.5

138.955.0 245.1 327.280.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

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

94.0

39.0 137.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #67029: Anthracene, 1-methyl-
192.0

82.0
139.039.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #67048: 5H-Dibenzo[a,d]cycloheptene
192.0

96.0
28.0 152.062.0

18.00 18.50

m/z 189.00  100.00%

18.00 18.50

m/z 192.00   99.57%

18.00 18.50

m/z 190.00   84.41%

18.00 18.50

m/z 191.00   69.56%

18.00 18.50

m/z  94.50   27.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Anthracene, 2‐methyl‐           Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.411    2.04 ng          59341   Phenanthrene‐d10           17.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Anthracene, 2‐methyl‐               192 C15H12         000613‐12‐7 64
 2 Phenanthrene, 3‐methyl‐             192 C15H12         000832‐71‐3 64
 3 Anthracene, 1‐methyl‐               192 C15H12         000610‐48‐0 64
 4 1H‐Indene, 1‐phenyl‐                192 C15H12         001961‐96‐2 64
 5 Anthracene, 9‐methyl‐               192 C15H12         000779‐02‐2 64

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2608 (18.411 min): BG057777.D\data.ms (-2606) (-
192.0

94.5

55.0 149.9 285.1226.0 327.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #67024: Anthracene, 2-methyl-
192.0

83.0
139.039.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #67045: Phenanthrene, 3-methyl-
192.0

94.0
152.039.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #67030: Anthracene, 1-methyl-
192.0

96.0 152.027.0 62.0

18.50

m/z 192.00  100.00%

18.50

m/z 191.00   38.38%

18.50

m/z  94.50   24.60%

18.50

m/z 165.05   15.53%

18.50

m/z 189.00   12.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Naphthalene, 2‐phenyl‐          Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.681    2.51 ng          72823   Phenanthrene‐d10           17.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐phenyl‐              204 C16H12         000612‐94‐2 76
 2 [1,1'‐Biphenyl]‐4,4'‐dicarbonitrile 204 C14H8N2        001591‐30‐6 60
 3 Tricyclo[8.2.2.2(4,7)]hexadeca‐2... 204 C16H12         006572‐60‐7 59
 4 6‐Cyanophenanthridine               204 C14H8N2        002176‐28‐5 53
 5 Naphthalene, 1‐phenyl‐              204 C16H12         000605‐02‐7 53

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2654 (18.681 min): BG057777.D\data.ms (-2649) (-
204.0

101.0
55.0 165.1 244.0 325.282.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #80574: Naphthalene, 2-phenyl-
204.0

101.0
63.0 150.028.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #80074: [1,1'-Biphenyl]-4,4'-dicarbonitrile
204.0

75.0 151.039.0 113.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #80598: Tricyclo[8.2.2.2(4,7)]hexadeca-2,4,6,8,10,12,13,
204.0

101.0
63.0 152.027.0

18.50 19.00

m/z 204.00  100.00%

18.50 19.00

m/z 202.00   34.64%

18.50 19.00

m/z 203.00   30.00%

18.50 19.00

m/z 205.00   17.42%

18.50 19.00

m/z 101.00   13.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  9,10‐Anthracenedione            Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.717    2.35 ng          68248   Phenanthrene‐d10           17.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,10‐Anthracenedione                208 C14H8O2        000084‐65‐1 93
 2 1‐Phenylbicyclo(3.2.2)nona‐3,6,8... 208 C15H12O        1010427‐19‐9 53
 3 9H‐Fluoren‐9‐one                    180 C13H8O         000486‐25‐9 53
 4 Benzo[c]cinnoline                   180 C12H8N2        000230‐17‐1 49
 5 5,6‐Dimethyl‐1,10‐phenanthroline    208 C14H12N2       003002‐81‐1 49

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2660 (18.717 min): BG057777.D\data.ms (-2657) (-
208.0

152.0

76.0

117.0 259.039.0 295.0 332.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #85294: 9,10-Anthracenedione
152.0 208.0

76.0

39.0 111.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #85350: 1-Phenylbicyclo(3.2.2)nona-3,6,8-trien-2-one
208.0

131.0

167.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #55034: 9H-Fluoren-9-one
180.0

76.0
126.039.0

18.50 19.00

m/z 208.00  100.00%

18.50 19.00

m/z 180.00   92.52%

18.50 19.00

m/z 152.00   79.23%

18.50 19.00

m/z 151.00   36.87%

18.50 19.00

m/z  76.00   31.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Phenanthrene, 2,5‐dimethyl‐     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.099    3.57 ng         103726   Phenanthrene‐d10           17.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenanthrene, 2,5‐dimethyl‐         206 C16H14         003674‐66‐6 93
 2 di‐p‐Tolylacetylene                 206 C16H14         002789‐88‐0 91
 3 1,3‐Diphenyl‐3‐methylcyclopropene   206 C16H14         086544‐79‐8 90
 4 9,10‐Dimethylanthracene             206 C16H14         000781‐43‐1 90
 5 3‐Methyl‐1‐phenyl‐1H‐indene         206 C16H14         022360‐63‐0 90

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2725 (19.099 min): BG057777.D\data.ms (-2720) (-
206.1

154.0
89.039.0 315.1265.0 416.

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #82944: Phenanthrene, 2,5-dimethyl-
206.0

101.0
152.051.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #82923: di-p-Tolylacetylene
206.0

102.0 152.039.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #82965: 1,3-Diphenyl-3-methylcyclopropene
206.0

128.0
77.029.0

19.00 19.50

m/z 206.10  100.00%

19.00 19.50

m/z 191.00   56.68%

19.00 19.50

m/z 189.00   33.90%

19.00 19.50

m/z 205.00   24.15%

19.00 19.50

m/z 207.05   18.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Cyclopenta(def)phenanthrenone   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.234    3.95 ng         114647   Phenanthrene‐d10           17.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopenta(def)phenanthrenone       204 C15H8O         005737‐13‐3 96
 2 Tricyclo[5.1.0.0(2,4)]octane, 5‐... 247 C17H29N        1000063‐59‐3 47
 3 2,2,4,4,6,6‐Hexamethylcyclotrisi... 219 C6H21N3Si3     001009‐93‐4 47
 4 Naphthalene, 2‐phenyl‐              204 C16H12         000612‐94‐2 46
 5 2‐Chloro‐4‐phenylphenol             204 C12H9ClO       000092‐04‐6 46

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2748 (19.234 min): BG057777.D\data.ms (-2744) (-
204.0

88.0
150.0

315.9358.1259.940.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #80568: Cyclopenta(def)phenanthrenone
204.0

88.0
150.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #132190: Tricyclo[5.1.0.0(2,4)]octane, 5-diethylamino-, 3,
204.0

247.0

41.0 150.0105.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #97933: 2,2,4,4,6,6-Hexamethylcyclotrisilazane
204.0

95.0
158.015.0

19.00 19.50

m/z 204.00  100.00%

19.00 19.50

m/z 176.00   34.81%

19.00 19.50

m/z 206.00   25.79%

19.00 19.50

m/z 205.00   22.65%

19.00 19.50

m/z 191.10   17.71%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062023\
  Data File : BG057777.D                                          
  Acq On    : 20 Jun 2023  15:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3289‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG061923.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‐...   5.039    12.5  ng     171636   1   7.929  274931  20.0
Benzophenone        15.914     5.4  ng     135622   3  14.563  506126  20.0
Tridecanoic acid    18.194     8.7  ng     252270   4  17.307  580392  20.0
1H‐Cyclopropa[l...  18.229     4.5  ng     131255   4  17.307  580392  20.0
unknown18.370       18.370     6.4  ng     186338   4  17.307  580392  20.0
Anthracene, 2‐m...  18.411     2.0  ng      59341   4  17.307  580392  20.0
Naphthalene, 2‐...  18.681     2.5  ng      72823   4  17.307  580392  20.0
9,10‐Anthracene...  18.717     2.4  ng      68248   4  17.307  580392  20.0
Phenanthrene, 2...  19.099     3.6  ng     103726   4  17.307  580392  20.0
Cyclopenta(def)...  19.234     4.0  ng     114647   4  17.307  580392  20.0
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