
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BN025083.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.293    14   18   28 rVB    50661     83807   0.12%   0.027%
  2   3.729    89   92  115 rBV   232083    473948   0.65%   0.152%
  3   5.211   335  344  363 rBV  35106574  61272482  84.28%  19.630%
  4   7.075   655  661  676 rVB2  307320    736160   1.01%   0.236%
  5   7.246   681  690  700 rBV   983870   1555177   2.14%   0.498%
 
  6   7.446   715  724  735 rBV   945893   1582049   2.18%   0.507%
  7   7.805   776  785  795 rBV  4214857   6742921   9.27%   2.160%
  8   7.964   797  812  819 rBV  32792839  63035057  86.70%  20.195%
  9   8.287   856  867  873 rBV  35097037  72704179 100.00%  23.292%
 10   8.628   917  925  933 rBV   826537   1312441   1.81%   0.420%
 
 11   9.087   995 1003 1006 rBV  1240891   2044956   2.81%   0.655%
 12   9.128  1006 1010 1020 rVB  2272572   3547170   4.88%   1.136%
 13   9.422  1054 1060 1068 rBV    40497     75227   0.10%   0.024%
 14   9.811  1119 1126 1139 rBV  1010945   1660558   2.28%   0.532%
 15  10.346  1207 1217 1226 rBV  1342360   2209959   3.04%   0.708%
 
 16  10.469  1231 1238 1251 rVV   250759    489032   0.67%   0.157%
 17  10.593  1251 1259 1275 rVV  10754227  18206672  25.04%   5.833%
 18  10.728  1275 1282 1289 rVV  1377075   2251184   3.10%   0.721%
 19  10.869  1297 1306 1317 rBV  1180911   1972582   2.71%   0.632%
 20  11.116  1340 1348 1356 rVB  2369507   3943979   5.42%   1.264%
 
 21  11.334  1378 1385 1391 rBV   578334    940320   1.29%   0.301%
 22  11.552  1414 1422 1431 rBV   151140    277864   0.38%   0.089%
 23  12.757  1614 1627 1637 rVB   469242    821029   1.13%   0.263%
 24  13.363  1723 1730 1740 rBV  1131745   1751924   2.41%   0.561%
 25  13.463  1740 1747 1753 rVV2  250965    418560   0.58%   0.134%
 
 26  13.581  1762 1767 1774 rVB2  114405    183030   0.25%   0.059%
 27  13.969  1825 1833 1841 rBV  2790608   3983040   5.48%   1.276%
 28  14.257  1875 1882 1890 rBV  3107729   4350702   5.98%   1.394%
 29  14.563  1927 1934 1947 rVB  2141429   3088230   4.25%   0.989%
 30  14.757  1961 1967 1978 rBV   294312    490747   0.67%   0.157%
 
 31  14.881  1984 1988 1993 rVB    72821    103389   0.14%   0.033%
 32  15.557  2096 2103 2108 rBV  3987872   5620037   7.73%   1.800%
 33  15.675  2117 2123 2132 rBV  1674491   2179905   3.00%   0.698%
 34  15.922  2159 2165 2171 rBV   657997    862615   1.19%   0.276%
 35  17.310  2395 2401 2410 rBV  2786174   3811646   5.24%   1.221%
 
 36  17.410  2411 2418 2435 rVV2 4738460   6680507   9.19%   2.140%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  18.198  2547 2552 2562 rBV   394103    588197   0.81%   0.188%
 38  18.287  2562 2567 2573 rVB3   40254     85662   0.12%   0.027%
 39  19.269  2730 2734 2739 rBV3   64151     92565   0.13%   0.030%
 40  19.339  2742 2746 2753 rBV    68499    104404   0.14%   0.033%
 
 41  19.481  2765 2770 2787 rBV   788392   1227924   1.69%   0.393%
 42  19.704  2802 2808 2814 rBV  6142572   8265082  11.37%   2.648%
 43  21.204  3059 3063 3070 rBV3  219267    382310   0.53%   0.122%
 44  21.504  3109 3114 3120 rBV  3768087   4704597   6.47%   1.507%
 45  23.798  3495 3504 3516 rBV  4750813   9945647  13.68%   3.186%
 
 46  23.945  3523 3529 3541 rVB2 2846124   5279536   7.26%   1.691%
 
 
                        Sum of corrected areas:   312139009
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA 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

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

 2.5e+07

   3e+07

 3.5e+07

Time-->

Abundance TIC: BN025083.D\data.ms

3.293  3.729

 5.211

 7.075 7.246 7.446

 7.805

 7.964 8.287

 8.628  9.087
 9.128

 9.422
 9.811 10.346

10.469

10.593

10.72810.869
11.116

11.33411.552

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 20.50
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

 2.5e+07

   3e+07

 3.5e+07

Time-->

Abundance TIC: BN025083.D\data.ms

12.757 13.36313.46313.581

13.96914.257
14.563

14.75714.881

15.557
15.675

15.922
17.310

17.410

18.19818.287 19.26919.33919.481

19.704

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

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

 2.5e+07

   3e+07

 3.5e+07

Time-->

Abundance TIC: BN025083.D\data.ms

21.204

21.504
23.798

23.945

SFAM‐EPA‐BN041023.M Mon Apr 24 13:09:11 2023                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_N
ClientSampleId :
C0ML2



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1,2‐Benzenediol, 3‐chloro‐      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.469    4.34 ng/ul      489032   Naphthalene‐d8             10.728

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Benzenediol, 3‐chloro‐          144 C6H5ClO2       004018‐65‐9 91
 2 1,3‐Benzenediol, 4‐chloro‐          144 C6H5ClO2       000095‐88‐5 81
 3 1,4‐Benzenediol, 2‐chloro‐          144 C6H5ClO2       000615‐67‐8 76
 4 1,4‐Benzenediol, 2‐chloro‐          144 C6H5ClO2       000615‐67‐8 76
 5 1,4‐Benzenediol, 2‐chloro‐          144 C6H5ClO2       000615‐67‐8 74

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1238 (10.469 min): BN025083.D\data.ms (-1231) (-
144.0

52.0

108.0

282.1190.8 250.7

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #23745: 1,2-Benzenediol, 3-chloro-
144.080.0

50.0

110.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #23746: 1,3-Benzenediol, 4-chloro-
144.0

81.0

51.0

14.0 114.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #23750: 1,4-Benzenediol, 2-chloro-
144.0

52.0

108.0

10.50

m/z 144.00  100.00%

10.50

m/z  51.95   62.63%

10.50

m/z  80.00   51.25%

10.50

m/z  51.00   40.62%

10.50

m/z 146.00   34.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 1‐chloro‐3‐nitro‐      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.334    8.35 ng/ul      940320   Naphthalene‐d8             10.728

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐chloro‐3‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000121‐73‐3 97
 2 Benzene, 1‐chloro‐3‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000121‐73‐3 93
 3 Benzene, 1‐chloro‐3‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000121‐73‐3 92
 4 Benzene, 1‐chloro‐4‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000100‐00‐5 91
 5 Benzene, 1‐chloro‐4‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000100‐00‐5 90

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000
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Abundance Scan 1385 (11.334 min): BN025083.D\data.ms (-1378) (-
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157.0

38.0
190.7 280.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0
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Abundance #34195: Benzene, 1-chloro-3-nitro-
111.0

157.075.0

30.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
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Abundance #34186: Benzene, 1-chloro-3-nitro-
111.0

157.075.0

30.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0
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m/z-->

Abundance #34193: Benzene, 1-chloro-3-nitro-
111.0

75.0 157.0

30.0

11.00 11.50

m/z 111.00  100.00%

11.00 11.50

m/z  74.95   82.92%

11.00 11.50

m/z 157.00   48.46%

11.00 11.50

m/z  49.95   36.77%

11.00 11.50

m/z 113.00   30.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzene, 1‐chloro‐2‐nitro‐      Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.552    2.47 ng/ul      277864   Naphthalene‐d8             10.728

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐chloro‐2‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000088‐73‐3 98
 2 Benzene, 1‐chloro‐2‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000088‐73‐3 98
 3 Benzene, 1‐chloro‐4‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000100‐00‐5 95
 4 Benzene, 1‐chloro‐3‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000121‐73‐3 94
 5 Benzene, 1‐chloro‐4‐nitro‐          157 C6H4ClNO2      000100‐00‐5 93

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->
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Abundance #34187: Benzene, 1-chloro-2-nitro-
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Abundance #34190: Benzene, 1-chloro-4-nitro-
75.0 111.0

157.0
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11.50

m/z  74.95  100.00%
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m/z 111.00   76.05%

11.50

m/z 157.00   58.48%

11.50

m/z  98.90   44.80%

11.50

m/z  49.95   43.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzene, 1,2,3,4‐tetrachloro‐   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.363   11.35 ng/ul     1751920   Acenaphthene‐d10           14.563

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,4‐tetrachloro‐       214 C6H2Cl4        000634‐66‐2 99
 2 Benzene, 1,2,3,4‐tetrachloro‐       214 C6H2Cl4        000634‐66‐2 99
 3 Benzene, 1,2,3,5‐tetrachloro‐       214 C6H2Cl4        000634‐90‐2 99
 4 Benzene, 1,2,4,5‐tetrachloro‐       214 C6H2Cl4        000095‐94‐3 99
 5 Benzene, 1,2,4,5‐tetrachloro‐       214 C6H2Cl4        000095‐94‐3 99

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1730 (13.363 min): BN025083.D\data.ms (-1723) (-
215.9

178.974.0 107.9 142.9
37.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92501: Benzene, 1,2,3,4-tetrachloro-
216.0

108.074.0 179.0143.0
37.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92500: Benzene, 1,2,3,4-tetrachloro-
216.0

74.0 179.0108.0 143.037.0
12.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92498: Benzene, 1,2,3,5-tetrachloro-
216.0

179.0108.074.0 143.0
37.0

13.00 13.50

m/z 215.90  100.00%

13.00 13.50

m/z 213.90   79.93%

13.00 13.50

m/z 217.80   46.10%

13.00 13.50

m/z 178.90   23.42%

13.00 13.50

m/z 180.90   21.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  3,6‐Dichloro‐benzene‐1,2‐diol   Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.463    2.71 ng/ul      418560   Acenaphthene‐d10           14.563

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,6‐Dichloro‐benzene‐1,2‐diol       178 C6H4Cl2O2      003938‐16‐7 90
 2 1,3‐Benzenediol, 4,6‐dichloro‐      178 C6H4Cl2O2      000137‐19‐9 86
 3 1,3‐Benzenediol, 4,6‐dichloro‐      178 C6H4Cl2O2      000137‐19‐9 86
 4 1,4‐Benzenediol, 2,5‐dichloro‐      178 C6H4Cl2O2      000824‐69‐1 83
 5 1,3‐Benzenediol, 4,6‐dichloro‐      178 C6H4Cl2O2      000137‐19‐9 83

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1747 (13.463 min): BN025083.D\data.ms (-1740) (-
177.9

106.0

53.0

141.9
220.9 281.9 340.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #53161: 3,6-Dichloro-benzene-1,2-diol
178.0

106.0

142.053.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #53170: 1,3-Benzenediol, 4,6-dichloro-
178.0

115.051.0
14.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #53163: 1,3-Benzenediol, 4,6-dichloro-
178.0

51.0
115.0

15.0

13.50

m/z 177.90  100.00%

13.50

m/z 179.90   65.69%

13.50

m/z 106.00   53.82%

13.50

m/z  52.95   36.95%

13.50

m/z  50.95   27.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Benzophenone                    Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.922    5.59 ng/ul      862615   Acenaphthene‐d10           14.563

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 97
 2 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 97
 3 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 97
 4 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 91
 5 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 91

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2165 (15.922 min): BN025083.D\data.ms (-2159) (-
105.0

182.0
51.0

152.0 280.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #56922: Benzophenone
105.0

182.0

51.0

152.018.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

182.0

51.0

152.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #56927: Benzophenone
105.0

182.0

51.0
152.0

16.00

m/z 105.00  100.00%

16.00

m/z  76.95   73.80%

16.00

m/z 182.00   48.96%

16.00

m/z  51.00   37.21%

16.00

m/z  49.95   12.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.198    3.09 ng/ul      588197   Phenanthrene‐d10           17.310

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 97
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 94
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 93
 5 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2552 (18.198 min): BN025083.D\data.ms (-2547) (-
43.0

129.0
213.1

280.9 429.326.9

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0

185.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #143509: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0
129.0

185.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

258.0

18.00 18.50

m/z  43.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  73.00   86.79%

18.00 18.50

m/z  60.00   83.64%

18.00 18.50

m/z  41.00   82.38%

18.00 18.50

m/z  57.05   73.30%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Octadecanoic acid               Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.481    5.22 ng/ul     1227920   Chrysene‐d12               21.504

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 3 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 98
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 94
 5 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 93

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2770 (19.481 min): BN025083.D\data.ms (-2765) (-
43.0

129.0
185.1 241.2

475.1326.9

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

185.0 284.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #179091: Octadecanoic acid
43.0

129.0

284.0185.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

129.0
284.0

185.0

19.50

m/z  43.05  100.00%

19.50

m/z  73.00   79.75%

19.50

m/z  41.00   73.50%

19.50

m/z  57.05   72.50%

19.50

m/z  59.95   70.85%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN042223\
  Data File : BN025083.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2378‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041023.M
  Quant Title  : SVOA 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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1,2‐Benzenediol...  10.469     4.3  ng/ul   489032   2  10.728 2251180  20.0
Benzene, 1‐chlo...  11.334     8.3  ng/ul   940320   2  10.728 2251180  20.0
Benzene, 1‐chlo...  11.552     2.5  ng/ul   277864   2  10.728 2251180  20.0
Benzene, 1,2,3,...  13.363    11.4  ng/ul  1751920   3  14.563 3088230  20.0
3,6‐Dichloro‐be...  13.463     2.7  ng/ul   418560   3  14.563 3088230  20.0
Benzophenone        15.922     5.6  ng/ul   862615   3  14.563 3088230  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.198     3.1  ng/ul   588197   4  17.310 3811650  20.0
Octadecanoic acid   19.481     5.2  ng/ul  1227920   5  21.504 4704600  20.0
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