
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052623\
  Data File : BF133504.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:54
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB153075BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   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‐BF052523.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF133504.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.157     6   12   16 rVB    40092     53694   1.20%   0.186%
  2   2.257    25   29   40 rVB    85002    113729   2.54%   0.395%
  3   3.922   307  312  317 rBV   102114    134209   2.99%   0.466%
  4   4.434   395  399  404 rBV    66240     75061   1.67%   0.260%
  5   5.069   499  507  510 rBV  2020102   2869218  63.99%   9.955%
 
  6   5.457   567  573  576 rBV  2745338   2778757  61.97%   9.641%
  7   5.851   637  640  643 rBV    59248     46930   1.05%   0.163%
  8   6.457   737  743  746 rBV  2643029   2819438  62.88%   9.783%
  9   6.834   804  807  811 rBV  1027929    855036  19.07%   2.967%
 10   7.404   898  904  907 rBV  2668663   2632784  58.72%   9.135%
 
 11   8.122  1021 1026 1029 rBV  1268926   1116254  24.90%   3.873%
 12   9.198  1203 1209 1212 rBV  4663409   4369723  97.46%  15.161%
 13   9.875  1320 1324 1327 rBV  1542990   1188865  26.52%   4.125%
 14  10.663  1453 1458 1461 rBV  2167394   1938774  43.24%   6.727%
 15  11.357  1573 1576 1580 rBV  1361250   1241630  27.69%   4.308%
 
 16  12.957  1843 1848 1851 rBV  4505977   4483709 100.00%  15.557%
 17  14.004  2021 2026 2029 rBV  1144144   1102046  24.58%   3.824%
 18  15.462  2268 2274 2280 rBV   846369   1001383  22.33%   3.474%
 
 
                        Sum of corrected areas:    28821240
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052623\
  Data File : BF133504.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:54
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB153075BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052523.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\BF052623\
  Data File : BF133504.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:54
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB153075BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052523.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Propane, 1,1‐dimethoxy‐         Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.257    2.66 ng         113729   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane, 1,1‐dimethoxy‐             104 C5H12O2        004744‐10‐9 64
 2 Aminoacetaldehyde dimethyl acetal   105 C4H11NO2       022483‐09‐6 36
 3 Methane, trimethoxy‐                106 C4H10O3        000149‐73‐5 33
 4 Thiocyanic acid, methyl ester        73 C2H3NS         000556‐64‐9 9 
 5 Acetic acid, dimethoxy‐, methyl ... 134 C5H10O4        000089‐91‐8 9 

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

5000

m/z-->
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Abundance #5613: Methane, trimethoxy-
75.0

31.0 47.0

15.0
105.059.0

2.20 2.40 2.60

m/z  75.00  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  73.00   66.30%

2.20 2.40 2.60

m/z  45.00   50.24%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.05   36.49%

2.20 2.40 2.60

m/z  46.95   26.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052623\
  Data File : BF133504.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:54
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB153075BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052523.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.069   67.11 ng        2869220   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 28
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 16
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12
 5 2‐Propanone, 1‐(1‐methylethoxy)‐    116 C6H12O2        042781‐12‐4 9 
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Abundance Scan 507 (5.069 min): BF133504.D\data.ms (-499) (-)
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Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

15.0 101.031.0
83.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #9310: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

57.0

29.0
101.0

78.0
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m/z-->

Abundance #4528: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0
58.015.0 31.0 86.070.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   47.02%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   15.77%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   15.58%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    8.53%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052623\
  Data File : BF133504.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:54
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB153075BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052523.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propane, 1,1‐di...   2.257     2.7  ng     113729   1   6.834  855036  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.069    67.1  ng    2869220   1   6.834  855036  20.0
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