
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  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_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG050496.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.797   385  393  402 rBV   823506   1386838  53.39%   7.248%
  2   7.395   656  665  675 rBV   860437   1528136  58.83%   7.986%
  3   8.259   805  812  818 rBV   228352    389490  14.99%   2.035%
  4   9.428  1002 1011 1019 rBV   530119    960733  36.98%   5.021%
  5  10.826  1242 1249 1263 rBV   241689    402181  15.48%   2.102%
 
  6  11.085  1284 1293 1300 rBV   295997    555371  21.38%   2.902%
  7  13.500  1697 1704 1711 rBV  1245048   1982393  76.31%  10.360%
  8  14.875  1929 1938 1944 rBV   478383    750985  28.91%   3.925%
  9  16.355  2183 2190 2200 rVB   927541   1408223  54.21%   7.359%
 10  17.618  2398 2405 2409 rBV   553755    877808  33.79%   4.587%
 
 11  17.660  2409 2412 2418 rVB   148914    214343   8.25%   1.120%
 12  17.748  2421 2427 2433 rVV    36916     55555   2.14%   0.290%
 13  18.259  2509 2514 2518 rBV2   25827     34010   1.31%   0.178%
 14  18.347  2524 2529 2536 rBV5   11824     27002   1.04%   0.141%
 15  18.476  2543 2551 2557 rBV3  129760    252800   9.73%   1.321%
 
 16  18.535  2557 2561 2568 rVV    77187    124189   4.78%   0.649%
 17  18.617  2570 2575 2579 rVV3   27575     44875   1.73%   0.235%
 18  18.676  2580 2585 2590 rVV4   68161    152653   5.88%   0.798%
 19  18.717  2590 2592 2597 rVB    45394     56549   2.18%   0.296%
 20  18.976  2631 2636 2640 rBV2   35937     52787   2.03%   0.276%
 
 21  19.017  2640 2643 2650 rVB5   19989     34681   1.34%   0.181%
 22  19.217  2674 2677 2682 rVB4   23664     31270   1.20%   0.163%
 23  19.269  2682 2686 2690 rBV    26880     34317   1.32%   0.179%
 24  19.311  2690 2693 2700 rVB    20119     27662   1.06%   0.145%
 25  19.393  2701 2707 2713 rBV    72422    148178   5.70%   0.774%
 
 26  19.446  2713 2716 2720 rVV5   14930     25997   1.00%   0.136%
 27  19.528  2726 2730 2738 rBV7   31073     79857   3.07%   0.417%
 28  19.657  2746 2752 2757 rBV   337052    489569  18.85%   2.558%
 29  19.734  2758 2765 2774 rVB3   71469    128310   4.94%   0.671%
 30  19.980  2801 2807 2809 rBV2   59078     97855   3.77%   0.511%
 
 31  20.016  2809 2813 2820 rVV   353494    552069  21.25%   2.885%
 32  20.080  2820 2824 2829 rVB    33825     53364   2.05%   0.279%
 33  20.204  2839 2845 2851 rBV  1863992   2597685 100.00%  13.575%
 34  20.345  2862 2869 2874 rBV3   39441     97359   3.75%   0.509%
 35  20.497  2887 2895 2901 rVB2   70769    164087   6.32%   0.858%
 
 36  20.603  2909 2913 2916 rBV2   35723     52183   2.01%   0.273%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  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_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  20.662  2919 2923 2927 rVB    60436     87379   3.36%   0.457%
 38  20.803  2943 2947 2951 rBV    55785     86032   3.31%   0.450%
 39  20.850  2951 2955 2964 rVB5   57297    109574   4.22%   0.573%
 40  21.279  3025 3028 3034 rVB    41551     69440   2.67%   0.363%
 
 41  21.520  3065 3069 3074 rVB    90067    134170   5.16%   0.701%
 42  21.913  3128 3136 3142 rBV2  501893   1146798  44.15%   5.993%
 43  21.966  3142 3145 3152 rVB   143116    221268   8.52%   1.156%
 44  24.240  3525 3532 3539 rBV2   74118    247723   9.54%   1.295%
 45  25.010  3658 3663 3672 rVB3   51685    139240   5.36%   0.728%
 
 46  25.163  3683 3689 3699 rVB2   73067    201444   7.75%   1.053%
 47  25.327  3708 3717 3728 rBV3  267106    820763  31.60%   4.289%
 
 
                        Sum of corrected areas:    19135195
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.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\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.826   14.48 ng         402181   Naphthalene‐d8             11.085

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        054446‐78‐5 83
 3 Di‐sec‐Butyl ether                  130 C8H18O         006863‐58‐7 59
 4 3,3‐Dimethylbutane‐2‐ol             102 C6H14O         000464‐07‐3 53
 5 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 50
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Abundance Scan 1249 (10.826 min): BG050496.D\data.ms (-1242) (-
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Abundance #38399: Ethanol, 1-(2-butoxyethoxy)-
57.0
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100.0 132.0 163.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000
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Abundance #15681: Di-sec-Butyl ether
45.0

101.0
27.0

83.0 130.0

10.50 11.00

m/z  45.00  100.00%

10.50 11.00

m/z  57.00   92.52%

10.50 11.00

m/z  41.00   35.93%

10.50 11.00

m/z  75.00   18.30%

10.50 11.00

m/z  56.00   15.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.476    5.76 ng         252800   Phenanthrene‐d10           17.619

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 95
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 84
 3 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 70
 4 Anthracene, 1‐methyl‐               192 C15H12         000610‐48‐0 64
 5 Anthracene, 9‐methyl‐               192 C15H12         000779‐02‐2 64
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Abundance #92068: Tridecanoic acid
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Abundance #67043: Phenanthrene, 1-methyl-
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m/z  72.95  100.00%

18.50

m/z  60.00   84.53%

18.50

m/z  43.00   80.72%

18.50

m/z 192.00   74.84%

18.50

m/z  57.05   67.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Phenanthrene, 1‐methyl‐         Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.535    2.83 ng         124189   Phenanthrene‐d10           17.619

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 96
 2 1H‐Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,... 192 C15H12         000949‐41‐7 95
 3 Anthracene, 1‐methyl‐               192 C15H12         000610‐48‐0 93
 4 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 93
 5 Phenanthrene, 2‐methyl‐             192 C15H12         002531‐84‐2 93
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Abundance Scan 2561 (18.535 min): BG050496.D\data.ms (-2557) (-
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Abundance #67054: 1H-Cyclopropa[l]phenanthrene,1a,9b-dihydro-
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Abundance #67029: Anthracene, 1-methyl-
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18.50

m/z 192.00  100.00%

18.50

m/z 191.00   64.84%

18.50

m/z 189.00   32.38%

18.50

m/z 190.00   17.84%

18.50

m/z 193.00   15.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  5H‐Dibenzo[a,d]cycloheptene     Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.676    3.48 ng         152653   Phenanthrene‐d10           17.619

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5H‐Dibenzo[a,d]cycloheptene         192 C15H12         000256‐81‐5 60
 2 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 60
 3 Propyne, 1,3‐diphenyl‐              192 C15H12         004980‐70‐5 60
 4 Anthracene, 9‐methyl‐               192 C15H12         000779‐02‐2 58
 5 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 53

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2585 (18.676 min): BG050496.D\data.ms (-2580) (-
192.0

94.6
163.063.0 127.0 243.2 281.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

96.0 163.028.0 63.0 126.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #67043: Phenanthrene, 1-methyl-
192.0

95.0
163.063.028.0 126.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #67031: Propyne, 1,3-diphenyl-
192.0

115.0
63.0 163.027.0

18.50 19.00

m/z 192.00  100.00%

18.50 19.00

m/z 191.00   72.14%

18.50 19.00

m/z 189.00   59.04%

18.50 19.00

m/z 190.00   51.21%

18.50 19.00

m/z 164.95   22.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  3,4‐Dimethylphenanthrene        Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.393    3.38 ng         148178   Phenanthrene‐d10           17.619

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,4‐Dimethylphenanthrene            206 C16H14         1000452‐24‐5 95
 2 Phenanthrene, 2,5‐dimethyl‐         206 C16H14         003674‐66‐6 94
 3 Phenanthrene, 2,3‐dimethyl‐         206 C16H14         003674‐65‐5 94
 4 Phenanthrene, 3,6‐dimethyl‐         206 C16H14         001576‐67‐6 93
 5 di‐p‐Tolylacetylene                 206 C16H14         002789‐88‐0 93

20 40 60 80 100120 140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2707 (19.393 min): BG050496.D\data.ms (-2701) (-
206.1

100.9 165.157.0
281.9134.9

20 40 60 80 100120 140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #82935: 3,4-Dimethylphenanthrene
206.0

89.0
165.0

51.0 126.0

20 40 60 80 100120 140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

101.0
165.063.027.0 129.0

20 40 60 80 100120 140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #82943: Phenanthrene, 2,3-dimethyl-
206.0

89.0
165.051.0 126.0

19.00 19.50

m/z 206.05  100.00%

19.00 19.50

m/z 191.00   48.98%

19.00 19.50

m/z 189.00   27.07%

19.00 19.50

m/z 205.05   22.16%

19.00 19.50

m/z 189.95   16.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Octadecanoic acid               Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.734    2.92 ng         128310   Phenanthrene‐d10           17.619

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 98
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 89
 3 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 64
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 59
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 49

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2765 (19.734 min): BG050496.D\data.ms (-2758) (-
73.0

129.0

185.1 241.2
284.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

29.0 185.0 284.0241.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #126202: Pentadecanoic acid
43.0

242.0
129.0

83.0
199.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

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

284.0

129.083.0
185.0 241.0

372.0

19.50 20.00

m/z  73.00  100.00%

19.50 20.00

m/z  43.00   89.95%

19.50 20.00

m/z  59.95   75.14%

19.50 20.00

m/z  56.95   75.00%

19.50 20.00

m/z  41.00   68.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Fluoranthene, 2‐methyl‐         Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.497    2.86 ng         164087   Chrysene‐d12               21.919

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Fluoranthene, 2‐methyl‐             216 C17H12         033543‐31‐6 89
 2 Pyrene, 1‐methyl‐                   216 C17H12         002381‐21‐7 87
 3 11H‐Benzo[a]fluorene                216 C17H12         000238‐84‐6 81
 4 11H‐Benzo[b]fluorene                216 C17H12         000243‐17‐4 76
 5 7H‐Benzo[c]fluorene                 216 C17H12         000205‐12‐9 68

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2895 (20.497 min): BG050496.D\data.ms (-2887) (-
216.0

107.4
57.0 152.9 292.0 355.

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #94579: Fluoranthene, 2-methyl-
216.0

108.0
163.063.026.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #94565: Pyrene, 1-methyl-
216.0

95.0
163.050.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #94575: 11H-Benzo[a]fluorene
216.0

108.0

163.063.0

20.50

m/z 216.00  100.00%

20.50

m/z 215.00   80.58%

20.50

m/z 213.00   23.47%

20.50

m/z 217.00   15.02%

20.50

m/z 107.40   13.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.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‐Hexacosene                    Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.520    2.34 ng         134170   Chrysene‐d12               21.919

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 50
 2 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 50
 3 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 45
 4 Oxirane, [(dodecyloxy)methyl]‐      242 C15H30O2       002461‐18‐9 45
 5 1‐Octadecanol                       270 C18H38O        000112‐92‐5 42

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3069 (21.520 min): BG050496.D\data.ms (-3065) (-
57.0 228.1

125.0 341.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #273800: 1-Hexacosene
57.0

125.0

364.0196.0 292.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #326113: Heptadecyl heptafluorobutyrate
57.0

125.0
238.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
57.0

125.0
252.0

648.0369.0

21.50

m/z  57.00  100.00%

21.50

m/z 228.05   83.97%

21.50

m/z  43.05   81.09%

21.50

m/z  55.00   76.47%

21.50

m/z  69.00   67.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 25.010    3.39 ng         139240   Perylene‐d12               25.327

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 93
 2 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 93
 3 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 81
 4 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 74
 5 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 72

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3663 (25.010 min): BG050496.D\data.ms (-3658) (-
252.0

112.9
197.962.9 308.9 429.355.9

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #138562: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

200.083.039.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.074.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #138555: Benzo[a]pyrene
252.0

126.0
200.074.0

25.00

m/z 252.00  100.00%

25.00

m/z 253.10   29.16%

25.00

m/z 250.00   26.44%

25.00

m/z 251.00   12.83%

25.00

m/z 112.90   11.13%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG100721\
  Data File : BG050496.D                                          
  Acq On    :  7 Oct 2021  23:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4134‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethanol, 2‐(2‐b...  10.826    14.5  ng     402181   2  11.085  555371  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.476     5.8  ng     252800   4  17.619  877808  20.0
Phenanthrene, 1...  18.535     2.8  ng     124189   4  17.619  877808  20.0
5H‐Dibenzo[a,d]...  18.676     3.5  ng     152653   4  17.619  877808  20.0
3,4‐Dimethylphe...  19.393     3.4  ng     148178   4  17.619  877808  20.0
Octadecanoic acid   19.734     2.9  ng     128310   4  17.619  877808  20.0
Fluoranthene, 2...  20.497     2.9  ng     164087   5  21.919 1146800  20.0
1‐Hexacosene        21.520     2.3  ng     134170   5  21.919 1146800  20.0
Benzo[e]pyrene      25.010     3.4  ng     139240   6  25.327  820763  20.0
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