
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   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‐BF021622.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF127048.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.528   376  381  386 rVB   610673    628579  61.77%   6.011%
  2   5.145   479  486  489 rBV   883858    958677  94.21%   9.168%
  3   5.540   550  553  556 rBV   135801    112902  11.10%   1.080%
  4   6.539   719  723  730 rBV   789625    689380  67.75%   6.592%
  5   6.916   784  787  791 rVB   679678    535257  52.60%   5.118%
 
  6   6.969   791  796  799 rBV2   25833     27291   2.68%   0.261%
  7   7.028   803  806  809 rBV   210903    155509  15.28%   1.487%
  8   7.475   879  882  885 rVB   789740    665667  65.42%   6.366%
  9   8.092   984  987  991 rBV2   34498     39972   3.93%   0.382%
 10   8.204  1002 1006 1012 rVB   815724    677245  66.55%   6.476%
 
 11   8.780  1102 1104 1110 rVB    38745     30464   2.99%   0.291%
 12   9.275  1184 1188 1191 rBV  1386647   1017579 100.00%   9.731%
 13   9.345  1197 1200 1203 rBV    57542     45084   4.43%   0.431%
 14   9.663  1252 1254 1257 rBV3   27307     25479   2.50%   0.244%
 15   9.875  1287 1290 1293 rBV    54673     49341   4.85%   0.472%
 
 16   9.963  1301 1305 1308 rVB   680002    539836  53.05%   5.162%
 17  10.351  1368 1371 1373 rBV    53532     45978   4.52%   0.440%
 18  10.380  1373 1376 1379 rVB    56164     51488   5.06%   0.492%
 19  10.574  1406 1409 1411 rBV    43198     41132   4.04%   0.393%
 20  10.745  1436 1438 1443 rBV5   22015     25925   2.55%   0.248%
 
 21  10.851  1454 1456 1461 rBV2   57239     77110   7.58%   0.737%
 22  11.304  1529 1533 1536 rBV   638097    530072  52.09%   5.069%
 23  11.363  1540 1543 1546 rVV   184719    155361  15.27%   1.486%
 24  11.457  1555 1559 1561 rBV   482335    454064  44.62%   4.342%
 25  11.474  1561 1562 1569 rVB   131231    114302  11.23%   1.093%
 
 26  11.733  1603 1606 1608 rBV    43706     44567   4.38%   0.426%
 27  11.804  1615 1618 1621 rVB   134716    109277  10.74%   1.045%
 28  12.004  1649 1652 1655 rVB   937497    705062  69.29%   6.742%
 29  12.668  1763 1765 1769 rBV   190210    177556  17.45%   1.698%
 30  12.904  1802 1805 1809 rVB   217840    194707  19.13%   1.862%
 
 31  13.039  1825 1828 1830 rBV   833071    676863  66.52%   6.473%
 32  13.510  1905 1908 1911 rVB  1074885    855605  84.08%   8.182%
 
 
                        Sum of corrected areas:    10457331
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.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\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.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‐Hexen‐2‐one                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.528   23.49 ng         628579   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000763‐93‐9 91
 2 3‐Penten‐2‐one, 4‐methyl‐            98 C6H10O         000141‐79‐7 91
 3 2‐Pentene, 3,4‐dimethyl‐, (E)‐       98 C7H14          004914‐92‐5 90
 4 2‐Pentene, 4,4‐dimethyl‐, (E)‐       98 C7H14          000690‐08‐4 86
 5 2‐Pentene, 2,4‐dimethyl‐             98 C7H14          000625‐65‐0 86

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 381 (4.528 min): BF127048.D\data.ms (-376) (-)
83.155.1

43.0 98.1

67.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

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

83.0

29.0 43.0

98.0
15.0

67.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #3653: 3-Penten-2-one, 4-methyl-
83.055.0

43.0
98.0

29.0

67.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #3817: 2-Pentene, 3,4-dimethyl-, (E)-
83.055.0

41.0

27.0 98.0

15.0 69.0

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  83.10  100.00%

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  55.10   95.59%

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  43.05   35.06%

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  98.10   29.79%

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  39.05   28.90%

8270‐BF021622.M Thu Feb 24 14:28:45 2022                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
BP-3

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
BP-3



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.145   35.82 ng         958677   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 72
 2 3‐Hexanol, 4‐methyl‐                116 C7H16O         000615‐29‐2 28
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 17
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 486 (5.145 min): BF127048.D\data.ms (-479) (-)
43.1

59.1

101.1

83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.0

83.027.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9477: 3-Hexanol, 4-methyl-
59.0

41.0

87.0
26.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

41.0

126.0 142.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.10  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   65.82%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   22.64%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   15.53%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10   10.43%

8270‐BF021622.M Thu Feb 24 14:28:49 2022                                                      Page: 4

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
BP-3

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
BP-3



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  D‐Limonene                      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.028    5.81 ng         155509   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 D‐Limonene                          136 C10H16         005989‐27‐5 98
 2 Cyclohexene, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 136 C10H16         005989‐54‐8 95
 3 Limonene                            136 C10H16         000138‐86‐3 93
 4 Cyclohexene, 1‐methyl‐5‐(1‐methy... 136 C10H16         013898‐73‐2 90
 5 1,5‐Cyclooctadiene, 1,5‐dimethyl‐   136 C10H16         003760‐14‐3 70

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 806 (7.028 min): BF127048.D\data.ms (-803) (-)
68.0

93.1

39.0
121.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18009: D-Limonene
68.0

93.0

121.0
41.0

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18229: Cyclohexene, 1-methyl-4-(1-methylethenyl)-, (S)-
68.0

93.0

39.0

121.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17996: Limonene
68.0

93.039.0

136.0

115.0

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  68.05  100.00%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  67.05   79.61%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  93.10   67.43%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  79.10   46.24%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  94.10   31.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Eicosane, 10‐methyl‐            Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.851    3.40 ng          77110   Phenanthrene‐d10           11.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 80
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 72
 3 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 72
 4 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 72
 5 3,5‐Dimethyldodecane                198 C14H30         107770‐99‐0 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1456 (10.851 min): BF127048.D\data.ms (-1454) (-)
57.1

99.1 166.1 211.2 269.1135.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194595: Eicosane, 10-methyl-
57.0

99.0
154.0

281.0197.0 239.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

27.0 99.0 141.0 183.0 226.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #123961: Heptadecane
57.0

27.0 99.0
141.0 240.0183.0

10.50 11.00

m/z  57.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  43.10   79.27%

10.50 11.00

m/z  71.10   52.30%

10.50 11.00

m/z  85.10   37.75%

10.50 11.00

m/z  41.10   35.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Tris(2‐chloropropyl) phosphate  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.304   23.35 ng         530072   Phenanthrene‐d10           11.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tris(2‐chloropropyl) phosphate      326 C9H18Cl3O4P    006145‐73‐9 93
 2 2‐Propanol, 1‐chloro‐, phosphate... 326 C9H18Cl3O4P    013674‐84‐5 91
 3 Bis(1‐chloro‐2‐propyl)(3‐chloro‐... 326 C9H18Cl3O4P    137909‐40‐1 46
 4 Tris(3‐chloropropyl) phosphate      326 C9H18Cl3O4P    001067‐98‐7 25
 5 Bis(3‐chloro‐1‐propyl)(1‐chloro‐... 326 C9H18Cl3O4P    137888‐35‐8 22

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1533 (11.304 min): BF127048.D\data.ms (-1529) (-)
99.041.0

157.0 201.0

277.0

235.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #232388: Tris(2-chloropropyl) phosphate
125.0

41.0

277.0201.077.0
159.0

235.0 313.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #232392: 2-Propanol, 1-chloro-, phosphate (3:1)
125.0

201.041.0 277.0
77.0

159.0
235.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #232393: Bis(1-chloro-2-propyl)(3-chloro-1-propyl)phosph
99.0

157.0

277.0201.0

45.0
235.0

313.0

11.00 11.50

m/z  99.00  100.00%

11.00 11.50

m/z  41.05   99.43%

11.00 11.50

m/z 125.00   99.18%

11.00 11.50

m/z 157.00   36.49%

11.00 11.50

m/z 201.00   36.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Bis(1‐chloro‐2‐propyl)(3‐ch...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.363    6.84 ng         155361   Phenanthrene‐d10           11.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bis(1‐chloro‐2‐propyl)(3‐chloro‐... 326 C9H18Cl3O4P    137909‐40‐1 87
 2 Bis(3‐chloro‐1‐propyl)(1‐chloro‐... 326 C9H18Cl3O4P    137888‐35‐8 64
 3 2‐Propanol, 1‐chloro‐, phosphate... 326 C9H18Cl3O4P    013674‐84‐5 53
 4 Tris(2‐chloropropyl) phosphate      326 C9H18Cl3O4P    006145‐73‐9 38
 5 2‐Butyl methylphosphonofluoridate   154 C5H12FO2P      000352‐52‐3 38

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1543 (11.363 min): BF127048.D\data.ms (-1540) (-)
99.0

41.1

157.0

201.0

277.0235.0 328.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #232395: Bis(1-chloro-2-propyl)(3-chloro-1-propyl)phosph
99.0

41.0 157.0

201.0
235.0 281.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #232396: Bis(3-chloro-1-propyl)(1-chloro-2-propyl)phosph
99.0

157.0

41.0

201.0 277.0235.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #232391: 2-Propanol, 1-chloro-, phosphate (3:1)
125.0

277.0201.0
159.045.0 81.0

235.0 311.0

11.00 11.50

m/z  99.00  100.00%

11.00 11.50

m/z  41.10   83.08%

11.00 11.50

m/z 125.00   61.21%

11.00 11.50

m/z 157.00   45.19%

11.00 11.50

m/z 117.00   36.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1,2‐Benzenedicarboxylic aci...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.804    4.81 ng         109277   Phenanthrene‐d10           11.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Benzenedicarboxylic acid, di... 250 C14H18O4       000131‐16‐8 72
 2 Phthalic acid, isobutyl nonyl ester 348 C21H32O4       1000309‐04‐4 72
 3 Phthalic acid, 2,2‐dichloroethyl... 318 C14H16Cl2O4    1000356‐92‐5 72
 4 Phthalic acid, isobutyl propyl e... 264 C15H20O4       1000308‐97‐1 72
 5 Phthalic acid, 2‐chlorophenyl he... 360 C20H21ClO4     1000309‐86‐9 72

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1618 (11.804 min): BF127048.D\data.ms (-1615) (-)
149.0

41.1 104.0 223.1 292.1332.3 387.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #135563: 1,2-Benzenedicarboxylic acid, dipropyl ester
149.0

209.043.0 104.0 250.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #257769: Phthalic acid, isobutyl nonyl ester
149.0

57.0 223.0104.0 293.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #221516: Phthalic acid, 2,2-dichloroethyl isobutyl ester
149.0

245.056.0 104.0

11.50 12.00

m/z 149.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  41.10    9.92%

11.50 12.00

m/z 150.00    8.99%

11.50 12.00

m/z  57.10    8.77%

11.50 12.00

m/z 104.00    8.02%

8270‐BF021622.M Thu Feb 24 14:28:58 2022                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
BP-3

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
BP-3



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022322\
  Data File : BF127048.D                                          
  Acq On    : 23 Feb 2022  19:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1628‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.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‐Hexen‐2‐one        4.528    23.5  ng     628579   1   6.916  535257  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.145    35.8  ng     958677   1   6.916  535257  20.0
D‐Limonene           7.028     5.8  ng     155509   1   6.916  535257  20.0
Eicosane, 10‐me...  10.851     3.4  ng      77110   4  11.457  454064  20.0
Tris(2‐chloropr...  11.304    23.4  ng     530072   4  11.457  454064  20.0
Bis(1‐chloro‐2‐...  11.363     6.8  ng     155361   4  11.457  454064  20.0
1,2‐Benzenedica...  11.804     4.8  ng     109277   4  11.457  454064  20.0
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