
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011623\
  Data File : BF132082.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2023  22:07
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150088BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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‐BF011623.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF132082.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.222    13   23   28 rBV   814440    971645  11.52%   1.857%
  2   2.593    75   86   92 rVB   123005    182601   2.17%   0.349%
  3   5.363   550  557  567 rVB  1630602   2173710  25.78%   4.154%
  4   5.734   614  620  623 rBV  5073512   5617960  66.62%  10.736%
  5   6.710   779  786  789 rBV  4656650   5782553  68.57%  11.051%
 
  6   7.098   848  852  855 rBV  1573297   1438316  17.06%   2.749%
  7   7.657   941  947  950 rBV  3558837   3753336  44.51%   7.173%
  8   8.381  1065 1070 1074 rBV  1992672   1939430  23.00%   3.706%
  9   9.463  1248 1254 1257 rBV  6921940   7403473  87.80%  14.149%
 10  10.151  1365 1371 1374 rBV  2559225   2296026  27.23%   4.388%
 
 11  10.945  1499 1506 1509 rBV  5187313   5017344  59.50%   9.589%
 12  11.651  1620 1626 1629 rBV  2807853   2484889  29.47%   4.749%
 13  13.251  1891 1898 1901 rBV  7981365   8432633 100.00%  16.116%
 14  14.310  2074 2078 2082 rBV  2779247   2459096  29.16%   4.700%
 15  15.915  2344 2351 2362 rBV  1688146   2372924  28.14%   4.535%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    52325936
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011623\
  Data File : BF132082.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2023  22:07
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150088BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011623.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\BF011623\
  Data File : BF132082.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2023  22:07
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150088BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011623.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, 2,2‐dimethoxy‐         Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.222   13.51 ng         971645   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane, 2,2‐dimethoxy‐             104 C5H12O2        000077‐76‐9 50
 2 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 37
 3 Propane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         88 C5H12O         001634‐04‐4 9 
 4 2‐Acetamido‐N‐methylacetamide       130 C5H10N2O2      007606‐79‐3 9 
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 9 
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Abundance #2398: Propane, 2-methoxy-2-methyl-
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m/z  73.10  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  43.05   45.16%

2.20 2.40 2.60

m/z  89.10   28.70%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.10   10.17%

2.20 2.40 2.60

m/z  42.05    8.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011623\
  Data File : BF132082.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2023  22:07
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150088BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011623.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, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.593    2.54 ng         182601   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 78
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 3 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 23
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 12
 5 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 9 
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Abundance Scan 86 (2.593 min): BF132082.D\data.ms (-75) (-)
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Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0 87.0
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0
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m/z-->

Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0
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0
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m/z-->

Abundance #4994: Pentane, 3-methoxy-
73.0

45.0

29.0
59.0 101.0

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  73.10  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  43.10   30.28%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  87.10   24.58%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  55.10   23.02%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  71.10   11.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011623\
  Data File : BF132082.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2023  22:07
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150088BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011623.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.363   30.23 ng        2173710   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 83
 2 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 16
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 12
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12
 5 5‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000109‐49‐9 9 
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Abundance Scan 557 (5.363 min): BF132082.D\data.ms (-550) (-)
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101.1
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Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

15.0 101.0
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Abundance #237: Acetone
43.0

15.0

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

5000

m/z-->

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

101.0
15.0 69.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.10  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.10   40.66%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.05   21.56%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.10   15.73%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.10    6.77%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011623\
  Data File : BF132082.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2023  22:07
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150088BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011623.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, 2,2‐di...   2.222    13.5  ng     971645   1   7.098 1438320  20.0
Butane, 2‐metho...   2.593     2.5  ng     182601   1   7.098 1438320  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.363    30.2  ng    2173710   1   7.098 1438320  20.0
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