
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100423\
  Data File : BF135583.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  22:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4687‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   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‐BF091123.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF135583.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.657    93   97  106 rBV   193966    282965   6.28%   0.968%
  2   4.546   414  418  427 rBV    69238     84590   1.88%   0.289%
  3   4.981   488  492  509 rBV2  524472    852164  18.91%   2.916%
  4   5.381   556  560  592 rBV  3629756   3901972  86.56%  13.353%
  5   6.387   727  731  759 rBV  3269792   3694128  81.95%  12.642%
 
  6   6.740   787  791  800 rBV   940051    865552  19.20%   2.962%
  7   7.304   883  887  890 rBV  2756801   2624641  58.23%   8.982%
  8   8.016  1004 1008 1026 rVB  1248050   1141416  25.32%   3.906%
  9   9.092  1186 1191 1195 rBV  4062354   4319499  95.83%  14.782%
 10   9.769  1302 1306 1317 rBV  1438608   1271640  28.21%   4.352%
 
 11  10.569  1438 1442 1445 rBV  2867498   2811485  62.37%   9.621%
 12  11.263  1557 1560 1569 rBV  1563626   1348083  29.91%   4.613%
 13  12.863  1827 1832 1835 rBV  4225796   4507593 100.00%  15.426%
 14  13.921  2008 2012 2023 rVB   859820    782314  17.36%   2.677%
 15  15.386  2256 2261 2274 rBV   539927    732911  16.26%   2.508%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    29220953
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100423\
  Data File : BF135583.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  22:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4687‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.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_F\Data\BF100423\
  Data File : BF135583.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  22:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4687‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  n‐Propyl acetate                Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.657    6.54 ng         282965   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.739

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Propyl acetate                    102 C5H10O2        000109‐60‐4 83
 2 1‐Butanamine                         73 C4H11N         000109‐73‐9 7 
 3 Isobutylamine                        73 C4H11N         000078‐81‐9 5 
 4 Hydrogen azide                       43 HN3            007782‐79‐8 4 
 5 1,4‐Butanediol, diacetate           174 C8H14O4        000628‐67‐1 4 
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m/z  42.95  100.00%
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m/z  61.00   23.47%
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m/z  73.00   10.70%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  42.05    9.65%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  41.05    7.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100423\
  Data File : BF135583.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  22:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4687‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.981   19.69 ng         852164   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.739

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 53
 2 1,3,5‐Pentanetriol, 3‐methyl‐       134 C6H14O3        007564‐64‐9 38
 3 1,3‐Dioxane, 4,4‐dimethyl‐          116 C6H12O2        000766‐15‐4 27
 4 Diacetamide                         101 C4H7NO2        000625‐77‐4 9 
 5 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
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Abundance #17319: 1,3,5-Pentanetriol, 3-methyl-
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27.0
119.074.012.0
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Abundance #9235: 1,3-Dioxane, 4,4-dimethyl-
43.0

101.0
71.027.0 86.0

116.0
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m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.00   46.34%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   12.81%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   12.04%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05   11.40%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100423\
  Data File : BF135583.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  22:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4687‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Propyl acetate     2.657     6.5  ng     282965   1   6.739  865552  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   4.981    19.7  ng     852164   1   6.739  865552  20.0
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