
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF021022\
  Data File : BF126846.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  16:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1359‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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‐BF020922.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF126846.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.552   415  419  422 rBV  1895649   1643337  38.48%   7.985%
  2   6.546   584  588  598 rBV  1170365   1158568  27.13%   5.629%
  3   6.940   651  655  658 rBV   898302    708840  16.60%   3.444%
  4   7.504   745  751  754 rBV  2661876   2562834  60.01%  12.452%
  5   8.222   869  873  876 rBV  1147988    936227  21.92%   4.549%
 
  6   9.298  1051 1056 1059 rBV  4930718   4270831 100.00%  20.751%
  7   9.981  1168 1172 1175 rVB  1109732   1010166  23.65%   4.908%
  8  10.069  1184 1187 1194 rVB   180224    158824   3.72%   0.772%
  9  10.769  1302 1306 1309 rBV  2502744   2106416  49.32%  10.235%
 10  11.469  1421 1425 1428 rBV  1331295   1044143  24.45%   5.073%
 
 11  13.057  1690 1695 1699 rBV  3836944   3706547  86.79%  18.010%
 12  14.110  1871 1874 1878 rBV   734441    664284  15.55%   3.228%
 13  14.427  1925 1928 1933 rBV    71083     66912   1.57%   0.325%
 14  15.621  2125 2131 2138 rBV   419109    542969  12.71%   2.638%
 
 
                        Sum of corrected areas:    20580898
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF021022\
  Data File : BF126846.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  16:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1359‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020922.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\BF021022\
  Data File : BF126846.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  16:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1359‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020922.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‐Cyclohexyl‐N'‐methylurea,...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.069    3.14 ng         158824   Acenaphthene‐d10            9.981

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 N‐Cyclohexyl‐N'‐methylurea, N'‐m... 170 C9H18N2O       031468‐12‐9 95
 2 Urea, N,N‐dimethyl‐N'‐pentyl‐       158 C8H18N2O       1000419‐88‐1 40
 3 Hex‐4‐enamide, N,N‐dimethyl         141 C8H15NO        123456‐20‐2 39
 4 2,3,N,N‐Tetramethyl‐4‐nitro‐buty... 188 C8H16N2O3      1000187‐66‐9 38
 5 4‐Fluoroethcathinone                195 C11H14FNO      1000386‐30‐7 37
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Abundance #21944: Hex-4-enamide, N,N-dimethyl
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10.00

m/z  72.10  100.00%

10.00

m/z  45.05   46.97%

10.00

m/z  44.05   40.28%

10.00

m/z 170.20   18.81%

10.00

m/z  98.10   16.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF021022\
  Data File : BF126846.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  16:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1359‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Bis(2‐ethylhexyl) 2,2'‐disu...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.427    2.01 ng          66912   Chrysene‐d12               14.110

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bis(2‐ethylhexyl) 2,2'‐disulfane... 406 C20H38O4S2     062268‐47‐7 60
 2 Oxalic acid, 2‐ethylhexyl octyl ... 314 C18H34O4       1000309‐39‐1 53
 3 Sulfurous acid, butyl octyl ester   250 C12H26O3S      1000309‐17‐5 52
 4 Sulfurous acid, decyl 2‐ethylhex... 334 C18H38O3S      1000309‐19‐3 50
 5 4‐Methyl‐3‐heptanol, chlorodiflu... 242 C10H17ClF2O2   1000447‐27‐4 49
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Abundance Scan 1928 (14.427 min): BF126846.D\data.ms (-1925) (-)
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Abundance #305718: Bis(2-ethylhexyl) 2,2'-disulfanediyldiacetate
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Abundance #217161: Oxalic acid, 2-ethylhexyl octyl ester
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Abundance #135263: Sulfurous acid, butyl octyl ester
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14.50

m/z  57.10  100.00%
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m/z  71.10   59.98%
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m/z  43.05   54.27%

14.50

m/z  41.05   35.78%

14.50

m/z  55.05   34.97%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF021022\
  Data File : BF126846.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  16:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1359‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020922.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‐Cyclohexyl‐N'...  10.069     3.1  ng     158824   3   9.981 1010170  20.0
Bis(2‐ethylhexy...  14.427     2.0  ng      66912   5  14.110  664284  20.0
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