
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF070623\
  Data File : BF134117.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  02:29
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3376‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   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_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF134117.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.146     4   10   24 rVB  3673800   5139837 100.00%  21.144%
  2   4.593   421  426  432 rBV   246742    280457   5.46%   1.154%
  3   5.081   506  509  517 rBV    58311     68949   1.34%   0.284%
  4   5.475   572  576  594 rBV  1706303   1533123  29.83%   6.307%
  5   6.475   742  746  756 rBV  1074373    984358  19.15%   4.049%
 
  6   6.845   805  809  822 rBV   736219    636979  12.39%   2.620%
  7   7.410   900  905  908 rBV  2231312   1987613  38.67%   8.177%
  8   8.122  1022 1026 1038 rBV   988374    822533  16.00%   3.384%
  9   9.204  1205 1210 1213 rBV  4006024   3425764  66.65%  14.093%
 10   9.880  1321 1325 1334 rBV  1112287    905288  17.61%   3.724%
 
 11  10.598  1444 1447 1456 rBV    85371     79144   1.54%   0.326%
 12  10.674  1456 1460 1473 rBV  2521892   2475594  48.16%  10.184%
 13  11.374  1575 1579 1587 rBV  1087803    950729  18.50%   3.911%
 14  12.974  1846 1851 1855 rBV  3811970   3725383  72.48%  15.326%
 15  14.033  2027 2031 2040 rVB   743415    713530  13.88%   2.935%
 
 16  15.539  2282 2287 2299 rBV   418624    579003  11.27%   2.382%
 
 
                        Sum of corrected areas:    24308284
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF070623\
  Data File : BF134117.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  02:29
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3376‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

3000000

3500000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF134117.D\data.ms

.146

 4.593
 5.081

 5.475

 6.475

 6.845

 7.410

8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50 13.00
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

3000000

3500000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF134117.D\data.ms

 8.122

 9.204

 9.880

10.598

10.674

11.374

12.974

13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

3000000

3500000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF134117.D\data.ms

14.033

15.539

8270‐BF062623.M Fri Jul 07 12:54:14 2023                                                      Page: 2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
TW-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
TW-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
TW-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF070623\
  Data File : BF134117.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  02:29
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3376‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.146  161.38 ng        5139840   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.845

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 23
 4 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12
 5 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 9 
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Abundance Scan 10 (2.146 min): BF134117.D\data.ms (-4) (-)
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Abundance #15768: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
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Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.0
87.029.0

2.202.302.402.502.60

m/z  73.05  100.00%

2.202.302.402.502.60

m/z  43.05   44.55%

2.202.302.402.502.60

m/z  55.05   30.50%

2.202.302.402.502.60

m/z  87.10   26.34%

2.202.302.402.502.60

m/z  41.05   15.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF070623\
  Data File : BF134117.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  02:29
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3376‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.081    2.16 ng          68949   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.845

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 3‐Hydroxy‐3‐methyl‐2‐butanone       102 C5H10O2        000115‐22‐0 23
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 4 Diacetamide                         101 C4H7NO2        000625‐77‐4 9 
 5 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 9 
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Abundance Scan 509 (5.081 min): BF134117.D\data.ms (-506) (-)
43.0

101.1

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
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Abundance #4871: 3-Hydroxy-3-methyl-2-butanone
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Abundance #4156: 1-Propen-2-ol, acetate
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72.015.0 100.0
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m/z  43.00  100.00%
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m/z  59.05   53.90%
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m/z 101.10   18.40%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF070623\
  Data File : BF134117.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  02:29
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3376‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   2.146   161.4  ng    5139840   1   6.845  636979  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.081     2.2  ng      68949   1   6.845  636979  20.0
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