
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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‐BF032122.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF127636.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.087   129  136  141 rBV    61132    111081   3.36%   0.605%
  2   3.140   141  145  157 rVB    98233    191286   5.78%   1.042%
  3   3.640   218  230  240 rBV   174523    301371   9.11%   1.641%
  4   4.363   350  353  361 rVB    76705     92421   2.79%   0.503%
  5   4.946   448  452  458 rBV    41058     60584   1.83%   0.330%
 
  6   5.057   466  471  473 rBV2   37030     42550   1.29%   0.232%
  7   5.087   473  476  479 rVV    56316     63846   1.93%   0.348%
  8   5.316   506  515  520 rBV3   20222     39438   1.19%   0.215%
  9   5.457   537  539  555 rBV   993781   1233747  37.30%   6.720%
 10   6.475   709  712  734 rBV   641847    812801  24.57%   4.427%
 
 11   6.834   770  773  782 rBV   608078    565187  17.09%   3.078%
 12   7.010   800  803  808 rBV   102518     86505   2.62%   0.471%
 13   7.404   866  870  880 rBV  2172597   1994857  60.31%  10.865%
 14   8.116   988  991  996 rBV   830370    720862  21.79%   3.926%
 15   9.186  1170 1173 1177 rBV  3043476   2962938  89.58%  16.138%
 
 16   9.251  1182 1184 1190 rVB    40720     43882   1.33%   0.239%
 17   9.869  1286 1289 1301 rVB   977121    846467  25.59%   4.610%
 18  10.669  1421 1425 1438 rBV  2077658   2067492  62.51%  11.261%
 19  11.363  1540 1543 1552 rBV  1016541    906749  27.41%   4.939%
 20  12.951  1808 1813 1816 rBV  3279978   3307686 100.00%  18.015%
 
 21  13.545  1911 1914 1917 rVB2   33038     41901   1.27%   0.228%
 22  13.680  1933 1937 1940 rBV3   23597     33758   1.02%   0.184%
 23  13.721  1940 1944 1948 rVV5   24516     46308   1.40%   0.252%
 24  13.863  1963 1968 1980 rVB8   25010     72208   2.18%   0.393%
 25  14.016  1991 1994 2007 rBV   809619    814027  24.61%   4.434%
 
 26  14.298  2037 2042 2046 rBV3   20857     36115   1.09%   0.197%
 27  14.439  2062 2066 2071 rBV2   26490     43453   1.31%   0.237%
 28  14.598  2090 2093 2100 rBV2   70236    114615   3.47%   0.624%
 29  15.233  2197 2201 2206 rBV3   28455     50260   1.52%   0.274%
 30  15.498  2243 2246 2265 rBV   423887    656025  19.83%   3.573%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    18360420
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.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\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Butanol, 2,3‐dimethyl‐        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.087    3.93 ng         111081   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Butanol, 2,3‐dimethyl‐            102 C6H14O         000594‐60‐5 83
 2 2‐Pentanol, 2‐methyl‐               102 C6H14O         000590‐36‐3 56
 3 Propane, 1‐ethoxy‐                   88 C5H12O         000628‐32‐0 53
 4 3‐Heptanol                          116 C7H16O         000589‐82‐2 39
 5 2‐Butanone, 3‐ethoxy‐3‐methyl‐      130 C7H14O2        036687‐99‐7 39

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 136 (3.087 min): BF127636.D\data.ms (-129) (-)
59.1

41.0 87.1

71.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #5046: 2-Butanol, 2,3-dimethyl-
59.0

41.0 87.0
28.015.0

71.0 101.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #5024: 2-Pentanol, 2-methyl-
59.0

45.0
87.0

31.0
15.0 71.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #2370: Propane, 1-ethoxy-
31.0 59.0

43.0
88.0

73.0

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  59.10  100.00%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  41.00   24.39%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  87.10   20.31%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  43.05   19.88%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  69.00   18.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.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‐Pentanol, 2‐methyl‐           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.140    6.77 ng         191286   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanol, 2‐methyl‐               102 C6H14O         000590‐36‐3 64
 2 2‐Butanol, 2,3‐dimethyl‐            102 C6H14O         000594‐60‐5 53
 3 3‐Hexanol, 4‐methyl‐                116 C7H16O         000615‐29‐2 43
 4 Amylene hydrate                      88 C5H12O         000075‐85‐4 38
 5 2‐Propanol, 2‐methyl‐                74 C4H10O         000075‐65‐0 32

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 145 (3.140 min): BF127636.D\data.ms (-141) (-)
59.0

45.0

87.0

71.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #5024: 2-Pentanol, 2-methyl-
59.0

45.0
87.0

31.0
15.0 71.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #5047: 2-Butanol, 2,3-dimethyl-
59.0

87.0
41.0

27.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

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

41.0

29.0
87.0

70.0 98.015.0

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  59.05  100.00%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  45.00   41.86%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  43.05   23.67%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  87.05   20.16%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  41.00   18.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  3‐Pentanol, 3‐methyl‐           Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.640   10.66 ng         301371   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Pentanol, 3‐methyl‐               102 C6H14O         000077‐74‐7 83
 2 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 52
 3 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 40
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐(1‐methylethyl)‐   116 C6H12O2        000822‐83‐3 40
 5 1,3‐Dioxolane, 2‐(1‐bromoethyl)‐    180 C5H9BrO2       005267‐73‐2 38

20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 230 (3.640 min): BF127636.D\data.ms (-218) (-)
73.1

55.0

43.0

87.1

20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #5030: 3-Pentanol, 3-methyl-
73.0

55.0

43.0
87.029.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.0
87.029.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #4994: Pentane, 3-methoxy-
73.0

45.0

29.0 55.0 101.0

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  73.10  100.00%

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  55.05   61.44%

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  43.05   32.49%

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  45.00   32.11%

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  41.00   11.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Cyclopentanol, 1‐methyl‐        Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.363    3.27 ng          92421   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentanol, 1‐methyl‐            100 C6H12O         001462‐03‐9 83
 2 1‐Penten‐3‐ol, 3‐methyl‐            100 C6H12O         000918‐85‐4 50
 3 Butane, 2‐iodo‐3‐methyl‐            198 C5H11I         018295‐27‐7 43
 4 Prenol                               86 C5H10O         000556‐82‐1 43
 5 Propanoic acid, 2‐methyl‐, anhyd... 158 C8H14O3        000097‐72‐3 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 353 (4.363 min): BF127636.D\data.ms (-350) (-)
71.0

43.0

100.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #4380: Cyclopentanol, 1-methyl-
71.0

43.0

15.0 100.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #4386: 1-Penten-3-ol, 3-methyl-
71.0

43.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #74095: Butane, 2-iodo-3-methyl-
71.0

43.0

198.0127.0 155.095.0

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  71.05  100.00%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  43.00   77.62%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  58.10   64.07%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  57.05   24.73%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  41.05   18.58%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  2‐Pentanol, 2,3‐dimethyl‐       Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.946    2.14 ng          60584   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanol, 2,3‐dimethyl‐           116 C7H16O         004911‐70‐0 83
 2 2‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000625‐23‐0 74
 3 Pentane, 2‐methoxy‐                 102 C6H14O         006795‐88‐6 59
 4 2‐Hexanol, methyl ether             116 C7H16O         1000333‐92‐0 56
 5 Ethanol, pentamethyl‐               116 C7H16O         000594‐83‐2 56

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 452 (4.946 min): BF127636.D\data.ms (-448) (-)
59.0

45.0 101.1
83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #9521: 2-Pentanol, 2,3-dimethyl-
59.0

43.0
27.0 101.083.014.0 115.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #9491: 2-Hexanol, 2-methyl-
59.0

43.0
27.0 101.0

83.014.0 115.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #4993: Pentane, 2-methoxy-
59.0

45.0
29.0 87.015.0 102.073.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  45.00   14.51%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.05   14.25%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.05   13.90%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.10   12.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  3‐Hexanol, 3‐methyl‐            Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.087    2.26 ng          63846   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Hexanol, 3‐methyl‐                116 C7H16O         000597‐96‐6 78
 2 3‐Hexanol, 2,4‐dimethyl‐            130 C8H18O         013432‐25‐2 64
 3 Hexane, 3‐methoxy‐                  116 C7H16O         054658‐01‐4 50
 4 4‐Heptanol, 3,5‐dimethyl‐           144 C9H20O         019549‐79‐2 42
 5 2‐Butanol, 3‐methyl‐                 88 C5H12O         000598‐75‐4 40

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 476 (5.087 min): BF127636.D\data.ms (-473) (-)
73.0

45.0

87.0

57.0 101.1

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #9496: 3-Hexanol, 3-methyl-
73.0

45.0

87.0

101.059.029.0
115.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #15755: 3-Hexanol, 2,4-dimethyl-
73.0

45.0

87.0
57.0

29.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #9462: Hexane, 3-methoxy-
45.0 73.0

87.0

57.0 116.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  73.05  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  45.00   81.02%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  55.00   53.06%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  87.05   43.80%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05   23.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Indane                          Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.010    3.06 ng          86505   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 92
 2 Deltacyclene                        118 C9H10          007785‐10‐6 64
 3 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 58
 4 Benzene, (2‐bromocyclopropyl)‐      196 C9H9Br         036617‐02‐4 58
 5 Benzeneethanol, .beta.‐ethenyl‐     148 C10H12O        006052‐63‐7 53

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 803 (7.010 min): BF127636.D\data.ms (-800) (-)
117.1

91.0
63.039.0 77.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10179: Indane
117.0

91.039.0 58.0
77.026.0 104.013.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10184: Deltacyclene
117.0

91.0
39.0

65.0 78.052.0 104.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10195: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0 65.0 78.027.0 104.0

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 117.10  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 118.10   56.72%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 115.10   34.11%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  91.00   16.47%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  63.00    8.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Hexacosane                      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.598    2.82 ng         114615   Chrysene‐d12               14.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 90
 2 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 90
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 90
 4 2‐Methyltetracosane                 352 C25H52         001560‐78‐7 87
 5 Sulfurous acid, butyl tridecyl e... 320 C17H36O3S      1000309‐18‐0 87

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2093 (14.598 min): BF127636.D\data.ms (-2090) (-)
57.0

127.2 207.0 281.1

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

127.0 367.0197.0 267.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
0

5000

m/z-->

Abundance #347241: Tetratetracontane
57.0

127.0 197.0 267.0 337.0 407.0 491.0 562.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
0

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

127.0 365.0197.0 267.0

14.50 15.00

m/z  57.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  71.10   59.67%

14.50 15.00

m/z  43.00   57.96%

14.50 15.00

m/z  85.10   43.21%

14.50 15.00

m/z  55.10   25.64%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF040422\
  Data File : BF127636.D                                          
  Acq On    : 04 Apr 2022  17:10
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2249‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Butanol, 2,3‐...   3.087     3.9  ng     111081   1   6.834  565187  20.0
2‐Pentanol, 2‐m...   3.140     6.8  ng     191286   1   6.834  565187  20.0
3‐Pentanol, 3‐m...   3.640    10.7  ng     301371   1   6.834  565187  20.0
Cyclopentanol, ...   4.363     3.3  ng      92421   1   6.834  565187  20.0
2‐Pentanol, 2,3...   4.946     2.1  ng      60584   1   6.834  565187  20.0
3‐Hexanol, 3‐me...   5.087     2.3  ng      63846   1   6.834  565187  20.0
Indane               7.010     3.1  ng      86505   1   6.834  565187  20.0
Hexacosane          14.598     2.8  ng     114615   5  14.016  814027  20.0
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