
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101623\
  Data File : BF135781.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:40
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB156184BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   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‐BF101323.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF135781.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.357   383  386  402 rBV    39475     85550   2.39%   0.349%
  2   4.975   487  491  510 rBV   465344    756770  21.12%   3.085%
  3   5.381   556  560  585 rBV  3283941   3582750 100.00%  14.603%
  4   6.392   728  732  760 rBV  3091064   3481162  97.16%  14.189%
  5   6.734   787  790  804 rBV   711790    670990  18.73%   2.735%
 
  6   7.310   884  888  912 rBV  2429993   2286926  63.83%   9.321%
  7   8.016  1005 1008 1023 rBV  1036639    883224  24.65%   3.600%
  8   9.098  1187 1192 1195 rBV  3951677   3484652  97.26%  14.203%
  9   9.775  1303 1307 1318 rBV  1076337    905372  25.27%   3.690%
 10  10.575  1439 1443 1462 rBV  2304181   2234795  62.38%   9.109%
 
 11  11.269  1558 1561 1577 rBV   976975    954817  26.65%   3.892%
 12  11.810  1649 1653 1662 rBV3   26586     54814   1.53%   0.223%
 13  12.874  1829 1834 1837 rBV  3472941   3577225  99.85%  14.581%
 14  13.939  2011 2015 2027 rBV   815574    808022  22.55%   3.293%
 15  15.415  2261 2266 2281 rBV   527298    766844  21.40%   3.126%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    24533913
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101623\
  Data File : BF135781.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:40
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB156184BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.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\BF101623\
  Data File : BF135781.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:40
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB156184BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  3‐Penten‐2‐one, 4‐methyl‐       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.357    2.55 ng          85550   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.734

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Penten‐2‐one, 4‐methyl‐            98 C6H10O         000141‐79‐7 90
 2 3‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000763‐93‐9 86
 3 2‐Pentene, 3,4‐dimethyl‐, (Z)‐       98 C7H14          004914‐91‐4 80
 4 2‐Pentene, 3,4‐dimethyl‐, (E)‐       98 C7H14          004914‐92‐5 72
 5 2‐Pentene, 2,4‐dimethyl‐             98 C7H14          000625‐65‐0 72
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m/z-->

Abundance Scan 386 (4.357 min): BF135781.D\data.ms (-383) (-)
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Abundance #3653: 3-Penten-2-one, 4-methyl-
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98.0
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67.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #3553: 3-Hexen-2-one
55.0

83.0

29.0 43.0

98.0
15.0

67.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #3813: 2-Pentene, 3,4-dimethyl-, (Z)-
55.0

83.0

41.0

98.027.0
69.015.0

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  83.00  100.00%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  55.00   96.13%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  42.95   48.57%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  98.10   33.08%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  39.00   30.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101623\
  Data File : BF135781.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:40
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB156184BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.975   22.56 ng         756770   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.734

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 42
 3 2‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000625‐23‐0 28
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 491 (4.975 min): BF135781.D\data.ms (-487) (-)
43.0

59.1

101.0

83.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.031.0 83.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #9539: Propane, 2-methyl-2-(1-methylethoxy)-
59.0

41.0
101.029.0

73.0 86.0
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m/z-->

Abundance #9479: 2-Hexanol, 2-methyl-
59.0

101.0
41.0

27.0 83.015.0 71.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.10   54.87%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.00   15.78%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   13.64%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.10    9.28%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101623\
  Data File : BF135781.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:40
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB156184BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
3‐Penten‐2‐one,...   4.357     2.5  ng      85550   1   6.734  670990  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   4.975    22.6  ng     756770   1   6.734  670990  20.0
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