
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 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\8270‐SIM‐BN100121.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BN016696.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.502    43   46   58 rVB    11393     35775   1.87%   0.237%
  2   4.821   185  189  196 rVB    37753     78971   4.12%   0.523%
  3   5.042   210  213  221 rBV    12496     31222   1.63%   0.207%
  4   5.273   234  238  258 rVB    19353     50325   2.63%   0.333%
  5   6.831   403  407  414 rVB2   23402     58183   3.04%   0.385%
 
  6   7.357   460  464  470 rBV2   12076     31811   1.66%   0.211%
  7   7.633   490  494  499 rBV    52033    103827   5.42%   0.687%
  8   7.707   499  502  512 rVB    24169     43927   2.29%   0.291%
  9   8.784   601  605  609 rVB    30542     63355   3.31%   0.419%
 10   9.139   629  633  647 rBV    57029    140270   7.33%   0.928%
 
 11  10.191   713  716  721 rBV   113313    197906  10.34%   1.310%
 12  10.407   729  733  736 rBV   110783    192296  10.04%   1.273%
 13  11.497   817  819  821 rVB2   47889     41375   2.16%   0.274%
 14  12.003   921  931  940 rBV    42516     69153   3.61%   0.458%
 15  12.886  1071 1074 1077 rBV2   80442    129714   6.77%   0.859%
 
 16  13.178  1094 1097 1104 rVB    18177     36969   1.93%   0.245%
 17  14.269  1180 1183 1186 rBV   152134    224832  11.74%   1.488%
 18  14.332  1186 1188 1191 rVB    60728     86917   4.54%   0.575%
 19  15.322  1263 1266 1269 rBV    53160     75469   3.94%   0.500%
 20  15.512  1277 1281 1284 rVB2   21712     42958   2.24%   0.284%
 
 21  15.766  1299 1301 1305 rVB3   22596     43344   2.26%   0.287%
 22  15.867  1306 1309 1312 rBV    77896    122909   6.42%   0.814%
 23  17.018  1400 1403 1405 rBV   121927    221507  11.57%   1.466%
 24  17.066  1405 1407 1410 rVV   604084    872281  45.56%   5.773%
 25  17.151  1410 1414 1417 rVB   134618    202796  10.59%   1.342%
 
 26  17.431  1432 1437 1440 rBV    86918    142950   7.47%   0.946%
 27  17.955  1477 1480 1483 rVB    16997     28602   1.49%   0.189%
 28  18.418  1560 1566 1571 rBV    24819     34301   1.79%   0.227%
 29  19.098  1697 1703 1712 rVB  1374891   1914698 100.00%  12.673%
 30  19.197  1713 1723 1728 rBV    12936     21261   1.11%   0.141%
 
 31  19.460  1766 1776 1787 rBV  1161230   1671648  87.31%  11.064%
 32  19.679  1814 1820 1823 rBV    67639     93380   4.88%   0.618%
 33  19.703  1823 1825 1838 rVB    49998     62549   3.27%   0.414%
 34  20.495  1929 1932 1935 rBV    70289     92463   4.83%   0.612%
 35  20.601  1939 1942 1947 rVV3   15148     32790   1.71%   0.217%
 
 36  20.707  1950 1952 1956 rVB    24287     37725   1.97%   0.250%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 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\8270‐SIM‐BN100121.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  20.877  1964 1968 1970 rBV3   20441     55243   2.89%   0.366%
 38  20.919  1970 1972 1973 rVV    77048     93519   4.88%   0.619%
 39  20.962  1973 1976 1979 rVV2   71074    167259   8.74%   1.107%
 40  21.004  1979 1980 1984 rVB2   25026     31111   1.62%   0.206%
 
 41  21.174  1993 1996 1997 rBV    51244     85009   4.44%   0.563%
 42  21.217  1997 2000 2003 rVV2  792300   1322150  69.05%   8.751%
 43  21.270  2003 2005 2010 rVB   663087    854409  44.62%   5.655%
 44  21.387  2014 2016 2022 rBV    98644    147824   7.72%   0.978%
 45  21.790  2050 2054 2056 rVB    15534     31872   1.66%   0.211%
 
 46  21.843  2056 2059 2061 rVV3   14417     24683   1.29%   0.163%
 47  21.939  2063 2068 2070 rVV3   27370     73503   3.84%   0.486%
 48  21.981  2070 2072 2074 rVV    37037     64302   3.36%   0.426%
 49  22.013  2074 2075 2078 rVV    44684     63967   3.34%   0.423%
 50  22.098  2078 2083 2088 rVB3   31046     73853   3.86%   0.489%
 
 51  22.311  2101 2103 2108 rVV2   17677     50477   2.64%   0.334%
 52  22.396  2108 2111 2113 rVB3   21536     31999   1.67%   0.212%
 53  22.560  2149 2157 2172 rVB2   37167     57209   2.99%   0.379%
 54  22.725  2198 2205 2215 rVB    16770     25804   1.35%   0.171%
 55  22.810  2218 2230 2238 rBV   501109   1060332  55.38%   7.018%
 
 56  22.892  2250 2254 2269 rVB    51298     79125   4.13%   0.524%
 57  22.981  2271 2280 2311 rVB    78316    143853   7.51%   0.952%
 58  23.289  2359 2370 2385 rVB   298019    547023  28.57%   3.621%
 59  23.385  2386 2398 2416 rVV   370636    707188  36.93%   4.681%
 60  23.485  2417 2427 2434 rVV   124887    233749  12.21%   1.547%
 
 61  23.532  2435 2441 2456 rVB   105771    199158  10.40%   1.318%
 62  23.748  2496 2504 2513 rBV3    9457     24561   1.28%   0.163%
 63  24.087  2596 2603 2614 rVB    17931     34616   1.81%   0.229%
 64  24.176  2621 2629 2639 rBV2   12242     22731   1.19%   0.150%
 65  24.361  2675 2683 2696 rVB2   15269     30948   1.62%   0.205%
 
 66  24.600  2746 2753 2780 rVB2   11615     29387   1.53%   0.195%
 67  24.857  2821 2828 2857 rVB    13878     33909   1.77%   0.224%
 68  25.090  2885 2896 2906 rBV3    8946     19797   1.03%   0.131%
 69  25.473  2994 3008 3015 rBV2   30183     83061   4.34%   0.550%
 70  25.682  3060 3069 3077 rBV    12964     27334   1.43%   0.181%
 
 71  25.761  3078 3092 3116 rVB2  185611    554331  28.95%   3.669%
 72  25.887  3119 3129 3154 rVB3   15172     47226   2.47%   0.313%
 73  26.041  3160 3174 3187 rBV    28582     78547   4.10%   0.520%
 74  26.134  3189 3201 3216 rVV2   24230     65175   3.40%   0.431%
 75  26.459  3278 3296 3330 rBV   126892    407682  21.29%   2.698%
 
 76  26.829  3389 3404 3435 rVB2   28507     94176   4.92%   0.623%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 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\8270‐SIM‐BN100121.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    15108561
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.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_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Hydrogen isocyanate             Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.502    0.14 ng          35775   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.642

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hydrogen isocyanate                  43 CHNO           000075‐13‐8 3 
 2 Butanal, 3‐hydroxy‐                  88 C4H8O2         000107‐89‐1 3 
 3 Isobutane                            58 C4H10          000075‐28‐5 3 
 4 Hydrogen azide                       43 HN3            007782‐79‐8 3 
 5 1,4‐Butanediamine                    88 C4H12N2        000110‐60‐1 2 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 46 (3.502 min): BN016696.D\data.ms (-43) (-)
43.0

71.0 88.0 152.0115.0
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0
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Abundance #74: Hydrogen isocyanate
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15.0
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0
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Abundance #2289: Butanal, 3-hydroxy-
29.0

70.0

53.0 87.012.0
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0

5000
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Abundance #269: Isobutane
43.0

15.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.00  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.00   21.04%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.00   15.57%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  58.00    3.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  71.00    0.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Butane                          Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.821    0.30 ng          78971   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.642

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane                               58 C4H10          000106‐97‐8 4 
 2 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 4 
 3 Ethene, methoxy‐                     58 C3H6O          000107‐25‐5 3 
 4 Diazene, dimethyl‐                   58 C2H6N2         000503‐28‐6 3 
 5 Hydrogen isocyanate                  43 CHNO           000075‐13‐8 2 

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 189 (4.821 min): BN016696.D\data.ms (-185) (-)
43.0

71.0 99.0 152.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #265: Butane
43.0

15.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #237: Acetone
43.0

15.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #255: Ethene, methoxy-
15.0

58.0

40.0

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   16.15%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  42.00    4.42%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  44.00    2.52%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  71.00    0.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1,4‐Butanediamine               Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.042    0.12 ng          31222   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.642

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Butanediamine                    88 C4H12N2        000110‐60‐1 9 
 2 Acetic acid, methyl ester            74 C3H6O2         000079‐20‐9 9 
 3 Hydroxylamine, O‐(3‐methylbutyl)‐   103 C5H13NO        019411‐65‐5 9 
 4 Urea, methyl‐                        74 C2H6N2O        000598‐50‐5 5 
 5 Butanal, 3‐hydroxy‐                  88 C4H8O2         000107‐89‐1 4 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 213 (5.042 min): BN016696.D\data.ms (-210) (-)
43.0

74.0

99.0 150.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #2207: 1,4-Butanediamine
30.0

59.0

88.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #946: Acetic acid, methyl ester
43.0

74.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #5206: Hydroxylamine, O-(3-methylbutyl)-
43.0

71.0

103.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  74.00   29.70%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  71.00   18.74%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  42.00   14.09%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  44.00    5.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Disulfide, fluoromethyl methyl  Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.357    0.12 ng          31811   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.642

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Disulfide, fluoromethyl methyl      112 C2H5FS2        060307‐49‐5 4 
 2 (5‐Methyl‐3‐isoxazolyl)methanamine  112 C5H8N2O        154016‐48‐5 3 
 3 3‐Hexen‐2‐one, 3‐methyl‐            112 C7H12O         001187‐80‐0 3 
 4 1H‐Tetrazaborole, 4,5‐dihydro‐1,... 112 C3H9BN4        020546‐18‐3 2 
 5 5‐Methylenehydantoin                112 C4H4N2O2       007673‐65‐6 2 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 464 (7.357 min): BN016696.D\data.ms (-460) (-)
112.0

43.0
71.0

58.0 95.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #6984: Disulfide, fluoromethyl methyl
112.079.0

45.0

93.064.0
32.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #7102: (5-Methyl-3-isoxazolyl)methanamine
30.0

43.0
112.0

97.068.0 84.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #7373: 3-Hexen-2-one, 3-methyl-
41.0

69.0

27.0 112.097.0
55.0 82.0

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z 112.00  100.00%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  43.00   34.25%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  42.00   26.76%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  71.00   26.69%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  44.00    6.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1,3‐Dioxolan‐2‐one, 4,5‐bis...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.707    0.17 ng          43927   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.642

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3‐Dioxolan‐2‐one, 4,5‐bis(meth... 112 C5H4O3         062458‐20‐2 5 
 2 3,4‐Dihydro‐6‐methyl‐2H‐pyran‐2‐one 112 C6H8O2         003740‐59‐8 4 
 3 3‐Octene, (Z)‐                      112 C8H16          014850‐22‐7 4 
 4 3‐Octene, (E)‐                      112 C8H16          014919‐01‐8 4 
 5 cis‐1‐Nitro‐1‐propene                87 C3H5NO2        027675‐36‐1 4 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 502 (7.707 min): BN016696.D\data.ms (-499) (-)
112.042.0

63.0
95.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #7073: 1,3-Dioxolan-2-one, 4,5-bis(methylene)-
42.0 112.0

68.0

28.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #7265: 3,4-Dihydro-6-methyl-2H-pyran-2-one
43.0

112.0

84.069.027.0
97.056.014.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #7501: 3-Octene, (Z)-
41.0 55.0

70.0
112.0

27.0 83.0

97.014.0

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z 112.00  100.00%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  42.00   99.57%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  43.00   92.94%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  44.00   20.36%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  63.00   12.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzenemethanol, 2‐(dimethy...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.139    0.29 ng         140270   Naphthalene‐d8             10.407

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzenemethanol, 2‐(dimethylamino)‐ 151 C9H13NO        004707‐56‐6 9 
 2 Benzene, 1‐ethyl‐4‐nitro‐           151 C8H9NO2        000100‐12‐9 9 
 3 Benzenamine, 2‐methoxy‐N,N‐dimet... 151 C9H13NO        000700‐75‐4 7 
 4 4‐(Dimethylamino)‐3‐methylphenol    151 C9H13NO        014143‐25‐0 7 
 5 1H‐Isoindole‐1,3(2H)‐dione, 3a,4... 151 C8H9NO2        001469‐48‐3 4 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 633 (9.139 min): BN016696.D\data.ms (-629) (-)
151.0

77.042.0 101.0 227.0

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

5000

m/z-->

Abundance #28999: Benzenemethanol, 2-(dimethylamino)-
151.0118.0

91.0

44.0

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

5000

m/z-->

Abundance #28803: Benzene, 1-ethyl-4-nitro-
151.0

105.0
77.0

51.0
27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #29008: Benzenamine, 2-methoxy-N,N-dimethyl-
151.0

42.0 120.0

77.0
15.0

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z 151.00  100.00%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z 136.00   33.77%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z 152.00   12.77%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z 137.00    5.06%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  77.00    1.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Succinic acid, but‐3‐yn‐2‐y...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.191    0.41 ng         197906   Naphthalene‐d8             10.407

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Succinic acid, but‐3‐yn‐2‐yl hex... 252 C14H20O4       1000391‐27‐8 9 
 2 Cyclohexanol, 2‐(aminomethyl)‐, ... 129 C7H15NO        005691‐09‐8 7 
 3 3H‐1,2,4‐Triazole‐3‐thione, 1,2‐... 101 C2H3N3S        003179‐31‐5 5 
 4 Isopropyl isothiocyanate            101 C4H7NS         002253‐73‐8 5 
 5 Propane, 1‐isothiocyanato‐          101 C4H7NS         000628‐30‐8 5 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 716 (10.191 min): BN016696.D\data.ms (-713) (-)
101.0

42.0
77.0

129.0 225.0

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

5000

m/z-->

Abundance #137942: Succinic acid, but-3-yn-2-yl hex-5-en-1-yl ester
101.0

53.0

27.0 153.077.0 125.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14926: Cyclohexanol, 2-(aminomethyl)-, trans-
30.0

67.0

112.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4504: 3H-1,2,4-Triazole-3-thione, 1,2-dihydro-
101.0

42.0

73.0

9.8010.0010.2010.40

m/z 101.00  100.00%

9.8010.0010.2010.40

m/z  42.00   49.05%

9.8010.0010.2010.40

m/z  77.00   37.86%

9.8010.0010.2010.40

m/z  82.00   30.29%

9.8010.0010.2010.40

m/z  54.00   25.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Cyclohexanone, 3‐methoxy‐       Concentration Rank 17

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.497    0.09 ng          41375   Naphthalene‐d8             10.407

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexanone, 3‐methoxy‐           128 C7H12O2        017429‐00‐4 9 
 2 3‐Pentenoic acid, 3‐methyl‐, met... 128 C7H12O2        002258‐58‐4 5 
 3 4‐Hexenoic acid, methyl ester, (Z)‐ 128 C7H12O2        013894‐60‐5 5 
 4 2,4,5‐Trihydroxypyrimidine          128 C4H4N2O3       000496‐76‐4 4 
 5 Cyclohexanol, 2‐(aminomethyl)‐, ... 129 C7H15NO        005691‐09‐8 4 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 819 (11.497 min): BN016696.D\data.ms (-817) (-)
68.0

128.0

42.0 99.0 152.0 227.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14017: Cyclohexanone, 3-methoxy-
41.0 71.0

96.0
128.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14138: 3-Pentenoic acid, 3-methyl-, methyl ester
41.0

69.0

128.096.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14107: 4-Hexenoic acid, methyl ester, (Z)-
68.041.0

128.0
15.0 97.0

11.50

m/z  68.00  100.00%

11.50

m/z 128.00   37.91%

11.50

m/z  54.00   10.16%

11.50

m/z  82.00   10.10%

11.50

m/z  65.00    5.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Vanillin                        Concentration Rank 20

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.178    0.07 ng          36969   Acenaphthene‐d10           14.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Vanillin                            152 C8H8O3         000121‐33‐5 9 
 2 Benzaldehyde, 3‐hydroxy‐4‐methoxy‐  152 C8H8O3         000621‐59‐0 5 
 3 Benzaldehyde, 2,6‐dihydroxy‐4‐me... 152 C8H8O3         000526‐37‐4 5 
 4 3‐Amino‐2‐methylbenzoic acid        151 C8H9NO2        052130‐17‐3 4 
 5 Furane‐2‐carboxaldehyde, iminose... 152 C6H8N4O        004353‐50‐8 4 

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1097 (13.178 min): BN016696.D\data.ms (-1094) (-
151.0

51.0 105.0 198.0 330.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #29935: Vanillin
151.0

81.0

39.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #30041: Benzaldehyde, 3-hydroxy-4-methoxy-
151.0

81.0

39.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #30060: Benzaldehyde, 2,6-dihydroxy-4-methyl-
151.0

106.0
53.0

12.8013.0013.2013.40

m/z 151.00  100.00%

12.8013.0013.2013.40

m/z 152.00   36.68%

12.8013.0013.2013.40

m/z  51.00    6.98%

12.8013.0013.2013.40

m/z 153.00    3.89%

12.8013.0013.2013.40

m/z 105.00    3.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  7‐Methyl‐3‐thia‐7‐azabicycl...  Concentration Rank 19

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.512    0.08 ng          42958   Acenaphthene‐d10           14.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7‐Methyl‐3‐thia‐7‐azabicyclo[3.3... 171 C8H13NOS       1000460‐99‐2 9 
 2 Benzene, 1‐(chloromethyl)‐2‐nitro‐  171 C7H6ClNO2      000612‐23‐7 9 
 3 2‐Chloromethyl‐1,3‐dichloro‐2‐me... 174 C5H9Cl3        001067‐09‐0 9 
 4 Ethanol, 1‐(4‐nitrophenyl)‐2‐[1‐... 304 C17H24N2O3     1000264‐75‐7 9 
 5 6‐Nitro‐m‐tolunitrile               162 C8H6N2O2       064113‐86‐6 9 

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1281 (15.512 min): BN016696.D\data.ms (-1277) (-
89.0

171.0

51.0

206.0 330.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #46821: 7-Methyl-3-thia-7-azabicyclo[3.3.1]nonan-9-one
44.0

89.0

171.0

124.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #46671: Benzene, 1-(chloromethyl)-2-nitro-
89.0

136.0
51.0

16.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #49250: 2-Chloromethyl-1,3-dichloro-2-methylpropane
89.0 125.053.0

15.2015.4015.6015.80

m/z  89.00  100.00%

15.2015.4015.6015.80

m/z 171.00   64.50%

15.2015.4015.6015.80

m/z  63.00   46.18%

15.2015.4015.6015.80

m/z 154.00   24.85%

15.2015.4015.6015.80

m/z  51.00   23.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Benzoic acid, 4‐amino‐2‐chl...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.867    0.22 ng         122909   Phenanthrene‐d10           17.018

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzoic acid, 4‐amino‐2‐chloro‐     171 C7H6ClNO2      002457‐76‐3 9 
 2 1H‐pyrrole‐3‐carboxaldehyde, 1‐p... 171 C11H9NO        1000404‐60‐6 9 
 3 3‐Amino‐4‐chlorobenzoic acid        171 C7H6ClNO2      002840‐28‐0 9 
 4 Benzene, 2‐chloro‐1‐methyl‐4‐nitro‐ 171 C7H6ClNO2      000121‐86‐8 9 
 5 Benzonitrile, 4‐(trifluoromethyl)‐  171 C8H4F3N        000455‐18‐5 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1309 (15.867 min): BN016696.D\data.ms (-1306) (-
171.0

63.0 89.0

141.0 204.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #46665: Benzoic acid, 4-amino-2-chloro-
171.0

63.0 126.099.0
41.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #46440: 1H-pyrrole-3-carboxaldehyde, 1-phenyl-
171.0

93.0

115.0
51.0

142.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #46656: 3-Amino-4-chlorobenzoic acid
171.0

90.0 126.0
63.0

39.0
15.0 149.0

15.50 16.00

m/z 171.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  63.00   28.87%

15.50 16.00

m/z  89.00   27.74%

15.50 16.00

m/z  51.00   15.34%

15.50 16.00

m/z 172.00    8.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Carbazole                       Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.431    0.26 ng         142950   Phenanthrene‐d10           17.018

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Carbazole                           167 C12H9N         000086‐74‐8 9 
 2 5H‐Indeno[1,2‐b]pyridine            167 C12H9N         000244‐99‐5 9 
 3 Benzaldehyde, 2‐hydroxy‐5‐nitro‐    167 C7H5NO4        000097‐51‐8 5 
 4 2‐Azaspiro[4.5]decan‐3‐one, 8‐me... 167 C10H17NO       196608‐77‐2 5 
 5 benzaldehyde, 2‐hydroxy‐4‐nitro‐    167 C7H5NO4        1000404‐52‐2 5 

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1437 (17.431 min): BN016696.D\data.ms (-1432) (-
167.0

80.0 215.0 264.0 330.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #42483: Carbazole
167.0

83.0
39.0 127.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #42488: 5H-Indeno[1,2-b]pyridine
167.0

83.039.0 127.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #42599: Benzaldehyde, 2-hydroxy-5-nitro-
167.0

65.0

120.0
29.0

17.50

m/z 167.00  100.00%

17.50

m/z 166.00   20.75%

17.50

m/z 165.00    1.42%

17.50

m/z 141.00    1.28%

17.50

m/z 179.00    0.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Pyrimidine, 4‐methyl‐2‐phen...  Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.560    0.10 ng          57209   Perylene‐d12               23.485

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyrimidine, 4‐methyl‐2‐phenyl‐6‐... 253 C16H19N3       1000302‐39‐3 5 
 2 N‐(4‐Phenyl‐1,3‐thiazol‐2‐yl)‐2‐... 253 C14H11N3S      1000485‐04‐5 5 
 3 trans‐3‐Nitrochalcone               253 C15H11NO3      024721‐24‐2 5 
 4 1‐(4‐Fluorophenyl)‐3‐phenyl‐1H‐p... 253 C15H12FN3      072411‐51‐9 5 
 5 2,5‐Cyclohexadien‐1‐one, 2,5‐dim... 253 C17H19NO       054245‐93‐1 5 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2157 (22.560 min): BN016696.D\data.ms (-2149) (-
253.0

125.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #139490: Pyrimidine, 4-methyl-2-phenyl-6-(piperidin-1-yl)
84.0 253.0224.0

41.0
170.0

197.0
129.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #139245: N-(4-Phenyl-1,3-thiazol-2-yl)-2-pyridinamine
253.0

134.0

78.0

51.0 220.0105.0 176.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #139338: trans-3-Nitrochalcone
253.0

105.077.0

206.0178.0

50.0 148.0

22.50

m/z 253.00  100.00%

22.50

m/z 125.00   45.74%

22.50

m/z 252.00   20.62%

22.50

m/z 264.00    3.76%

22.50

m/z 265.00    1.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Benzo[b]fluoranthene            Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.981    0.25 ng         143853   Perylene‐d12               23.485

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 9 
 2 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 9 
 3 1‐(3‐Hydroxy‐3‐methylbutyl)‐3,6‐... 252 C14H24N2O2     1000216‐02‐0 9 
 4 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 9 
 5 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 9 

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2280 (22.981 min): BN016696.D\data.ms (-2271) (-
252.0

125.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #138562: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

224.0100.074.0 198.039.0 151.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #138555: Benzo[a]pyrene
252.0

126.0
224.0100.0 198.074.0 163.039.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #137991: 1-(3-Hydroxy-3-methylbutyl)-3,6-diazahomoada
252.058.0

179.0
136.083.0

111.0
209.0

23.00

m/z 252.00  100.00%

23.00

m/z 253.00   23.93%

23.00

m/z 125.00   10.17%

23.00

m/z 265.00    0.14%

23.00

m/z 264.00    0.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Gama‐carbolin‐1‐one, 5,7‐di...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.289    0.94 ng         547023   Perylene‐d12               23.485

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Gama‐carbolin‐1‐one, 5,7‐difluor... 252 C12H10F2N2O2   062223‐53‐4 9 
 2 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 9 
 3 Benzo[j]fluoranthene                252 C20H12         000205‐82‐3 9 
 4 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 9 
 5 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2370 (23.289 min): BN016696.D\data.ms (-2359) (-
252.0

125.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #137506: Gama-carbolin-1-one, 5,7-difluoro-1,2,3,4-tetrah
252.0

195.0

223.0

125.0152.075.044.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #138566: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

224.099.063.0 174.026.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #138569: Benzo[j]fluoranthene
252.0

126.0
224.099.062.0 187.0

23.00 23.50

m/z 252.00  100.00%

23.00 23.50

m/z 253.00   22.38%

23.00 23.50

m/z 125.00   13.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 16  p‐Bis(phenylethynyl)benzene     Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 25.473    0.14 ng          83061   Perylene‐d12               23.485

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 p‐Bis(phenylethynyl)benzene         278 C22H14         001849‐27‐0 72
 2 Picene                              278 C22H14         000213‐46‐7 72
 3 Dibenz[a,h]anthracene               278 C22H14         000053‐70‐3 64
 4 Benzo[b]triphenylene                278 C22H14         000215‐58‐7 64
 5 Indole, N‐methyl‐5‐(4‐nitrostyryl)‐ 278 C17H14N2O2     1000151‐40‐2 9 

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3008 (25.473 min): BN016696.D\data.ms (-2994) (-
278.0

139.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #171337: p-Bis(phenylethynyl)benzene
278.0

139.0

100.0 224.057.0 176.028.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #171318: Picene
278.0

139.0
248.063.0 100.0 187.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #171335: Dibenz[a,h]anthracene
278.0

139.0
39.0 248.087.0 187.0

25.50

m/z 278.00  100.00%

25.50

m/z 276.00   25.32%

25.50

m/z 279.00   24.34%

25.50

m/z 139.00   16.39%

25.50

m/z 138.00   11.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 17  Benzo[b]triphenylene            Concentration Rank 18

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 25.887    0.08 ng          47226   Perylene‐d12               23.485

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[b]triphenylene                278 C22H14         000215‐58‐7 86
 2 Picene                              278 C22H14         000213‐46‐7 86
 3 Dibenz[a,h]anthracene               278 C22H14         000053‐70‐3 78
 4 Benz[a]anthracene‐7,12‐dicarboni... 278 C20H10N2       035215‐32‐8 74
 5 1H‐1,4‐Benzodiazepine‐2,5‐dione,... 278 C17H14N2O2     031965‐37‐4 64

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3129 (25.887 min): BN016696.D\data.ms (-3119) (-
278.0

139.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #171330: Benzo[b]triphenylene
278.0

139.0

248.0100.063.0 200.027.0 170.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #171317: Picene
278.0

139.0

248.092.057.0 200.028.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #171335: Dibenz[a,h]anthracene
278.0

139.0
39.0 248.087.0 187.0

25.50 26.00

m/z 278.00  100.00%

25.50 26.00

m/z 279.00   25.76%

25.50 26.00

m/z 139.00   19.88%

25.50 26.00

m/z 276.00   18.90%

25.50 26.00

m/z 138.00   13.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 18  Picene                          Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.041    0.13 ng          78547   Perylene‐d12               23.485

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Picene                              278 C22H14         000213‐46‐7 80
 2 Benzo[b]triphenylene                278 C22H14         000215‐58‐7 80
 3 Vanadium, (.eta.5‐2,4‐cyclopenta... 278 C17H23V        126948‐97‐8 78
 4 Dibenz[a,h]anthracene               278 C22H14         000053‐70‐3 72
 5 Benzo[b]chrysene                    278 C22H14         000214‐17‐5 72

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3174 (26.041 min): BN016696.D\data.ms (-3160) (-
278.0

139.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #171317: Picene
278.0

139.0

250.092.057.0 200.028.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #171330: Benzo[b]triphenylene
278.0

139.0
250.0111.074.039.0 222.0174.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #171057: Vanadium, (.eta.5-2,4-cyclopentadien-1-yl)[(1,2
278.0

116.0

147.0 184.0

51.0 246.0218.079.0

26.00

m/z 278.00  100.00%

26.00

m/z 276.00   25.98%

26.00

m/z 279.00   25.08%

26.00

m/z 139.00   14.62%

26.00

m/z 138.00   12.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 19  Benzo[b]triphenylene            Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.134    0.11 ng          65175   Perylene‐d12               23.485

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[b]triphenylene                278 C22H14         000215‐58‐7 80
 2 Picene                              278 C22H14         000213‐46‐7 80
 3 Vanadium, (.eta.5‐2,4‐cyclopenta... 278 C17H23V        126948‐97‐8 78
 4 Pentaphene                          278 C22H14         000222‐93‐5 72
 5 1‐naphthalenol, 4‐[2‐(4‐methoxyp... 278 C17H14N2O2     1000397‐12‐8 72
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 20  Dibenzo[def,mno]chrysene        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.829    0.16 ng          94176   Perylene‐d12               23.485

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dibenzo[def,mno]chrysene            276 C22H12         000191‐26‐4 83
 2 Benzo[ghi]perylene                  276 C22H12         000191‐24‐2 78
 3 Indeno[1,2,3‐cd]pyrene              276 C22H12         000193‐39‐5 78
 4 1H‐benzimidazole, 2,2'‐methylene... 276 C17H16N4       1000401‐82‐9 78
 5 (4‐Methoxyphenyl)(2‐methylnaphth... 276 C18H16N2O      083733‐40‐8 72
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN100121\
  Data File : BN016696.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  07:36
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3892‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 64   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_N\METHODS\8270‐SIM‐BN100121.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Hydrogen isocya...   3.502     0.1  ng      35775   1   7.642  103827   0.4
Butane               4.821     0.3  ng      78971   1   7.642  103827   0.4
1,4‐Butanediamine    5.042     0.1  ng      31222   1   7.642  103827   0.4
Disulfide, fluo...   7.357     0.1  ng      31811   1   7.642  103827   0.4
1,3‐Dioxolan‐2‐...   7.707     0.2  ng      43927   1   7.642  103827   0.4
Benzenemethanol...   9.139     0.3  ng     140270   2  10.407  192296   0.4
Succinic acid, ...  10.191     0.4  ng     197906   2  10.407  192296   0.4
Cyclohexanone, ...  11.497     0.1  ng      41375   2  10.407  192296   0.4
Vanillin            13.178     0.1  ng      36969   3  14.269  224832   0.4
7‐Methyl‐3‐thia...  15.512     0.1  ng      42958   3  14.269  224832   0.4
Benzoic acid, 4...  15.867     0.2  ng     122909   4  17.018  221507   0.4
Carbazole           17.431     0.3  ng     142950   4  17.018  221507   0.4
Pyrimidine, 4‐m...  22.560     0.1  ng      57209   6  23.485  233749   0.4
Benzo[b]fluoran...  22.981     0.2  ng     143853   6  23.485  233749   0.4
Gama‐carbolin‐1...  23.289     0.9  ng     547023   6  23.485  233749   0.4
p‐Bis(phenyleth...  25.473     0.1  ng      83061   6  23.485  233749   0.4
Benzo[b]triphen...  25.887     0.1  ng      47226   6  23.485  233749   0.4
Picene              26.041     0.1  ng      78547   6  23.485  233749   0.4
Benzo[b]triphen...  26.134     0.1  ng      65175   6  23.485  233749   0.4
Dibenzo[def,mno...  26.829     0.2  ng      94176   6  23.485  233749   0.4
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