
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032521\
  Data File : BF123463.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2021  15:55
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB135322BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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‐BF032321.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF123463.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.257    22   29   34 rVB    90230    127740   1.77%   0.271%
  2   2.369    43   48   53 rVB   270957    335624   4.65%   0.711%
  3   5.140   512  519  527 rBV   247354    324934   4.50%   0.689%
  4   5.528   579  585  588 rBV  5715980   6314169  87.43%  13.381%
  5   6.522   748  754  757 rBV  5679081   6398209  88.59%  13.559%
 
  6   6.898   814  818  821 rBV  1804558   1402850  19.42%   2.973%
  7   7.457   908  913  916 rBV  3840787   4215608  58.37%   8.934%
  8   8.181  1031 1036 1040 rBV  2107280   1830059  25.34%   3.878%
  9   9.263  1214 1220 1223 rBV  7545380   6934942  96.03%  14.697%
 10   9.939  1330 1335 1339 rBV  2440635   2075159  28.73%   4.398%
 
 11  10.733  1463 1470 1473 rBV  4713048   4560588  63.15%   9.665%
 12  11.427  1584 1588 1592 rBV  2285696   2078506  28.78%   4.405%
 13  13.027  1854 1860 1863 rBV  7670498   7221898 100.00%  15.305%
 14  14.074  2034 2038 2042 rBV  2022726   1835406  25.41%   3.890%
 15  15.574  2287 2293 2298 rBV  1302844   1532011  21.21%   3.247%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    47187703
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032521\
  Data File : BF123463.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2021  15:55
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB135322BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032521\
  Data File : BF123463.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2021  15:55
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB135322BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.369    4.78 ng         335624   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.898

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane, 1,1‐dimethoxy‐             104 C5H12O2        004744‐10‐9 74
 2 Acetic acid, dimethoxy‐, methyl ... 134 C5H10O4        000089‐91‐8 40
 3 Glycolaldehyde dimethyl acetal      106 C4H10O3        030934‐97‐5 38
 4 Aminoacetaldehyde dimethyl acetal   105 C4H11NO2       022483‐09‐6 36
 5 Methane, trimethoxy‐                106 C4H10O3        000149‐73‐5 33
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Abundance Scan 48 (2.369 min): BF123463.D\data.ms (-43) (-)
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Abundance #15029: Acetic acid, dimethoxy-, methyl ester
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Abundance #4987: Glycolaldehyde dimethyl acetal
75.0

31.0 45.0

15.0
59.0 105.0

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  75.00  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  73.05   71.72%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  45.05   54.64%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  41.05   40.06%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  47.00   30.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032521\
  Data File : BF123463.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2021  15:55
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB135322BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.140    4.63 ng         324934   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.898

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 3 Diacetamide                         101 C4H7NO2        000625‐77‐4 9 
 4 5‐Oxohexanenitrile                  111 C6H9NO         010412‐98‐3 9 
 5 Formamide, N,N‐diethyl‐             101 C5H11NO        000617‐84‐5 7 
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m/z-->

Abundance Scan 519 (5.140 min): BF123463.D\data.ms (-512) (-)
43.0

59.0

101.0
83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000
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Abundance #8186: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
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59.0

101.031.0 83.0
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m/z-->

Abundance #3686: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

58.0
72.015.0 100.027.0
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5000

m/z-->

Abundance #4023: Diacetamide
43.0

59.0
73.0

101.0
28.0 86.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  42.95  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.00   48.20%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   15.88%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   12.73%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    8.40%

8270‐BF032321.M Fri Mar 26 07:30:13 2021                                                      Page: 4

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
PB135322BL



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032521\
  Data File : BF123463.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2021  15:55
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB135322BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propane, 1,1‐di...   2.369     4.8  ng     335624   1   6.898 1402850  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.140     4.6  ng     324934   1   6.898 1402850  20.0
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