
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF050125\
  Data File : BF142267.D                                          
  Acq On    : 01 May 2025  18:26
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1901‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   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‐BF043025.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF142267.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.116   487  497  504 rVB   178676    268667   4.62%   0.914%
  2   5.516   559  565  570 rBV  1809341   2362210  40.64%   8.034%
  3   6.516   729  735  740 rBV  1114459   1428083  24.57%   4.857%
  4   6.904   796  801  806 rBV   964357   1179363  20.29%   4.011%
  5   7.463   890  896  901 rBV  2434953   3301525  56.80%  11.228%
 
  6   8.187  1014 1019 1024 rBV  1245615   1516234  26.09%   5.157%
  7   8.404  1051 1056 1057 rBV   116729    135922   2.34%   0.462%
  8   8.428  1057 1060 1068 rVB   172837    220515   3.79%   0.750%
  9   8.851  1127 1132 1141 rBV    49152     74664   1.28%   0.254%
 10   9.263  1196 1202 1207 rVB  4554455   5812474 100.00%  19.768%
 
 11   9.939  1312 1317 1322 rBV  1239659   1516361  26.09%   5.157%
 12  10.651  1433 1438 1445 rVB    93247    116058   2.00%   0.395%
 13  10.728  1445 1451 1456 rBV  2292327   2924219  50.31%   9.945%
 14  11.128  1515 1519 1526 rBV    39600     62616   1.08%   0.213%
 15  11.428  1565 1570 1575 rBV  1016846   1249501  21.50%   4.249%
 
 16  13.016  1834 1840 1845 rBV  3822611   4879893  83.96%  16.596%
 17  14.069  2013 2019 2027 rBV   915794   1217833  20.95%   4.142%
 18  15.557  2265 2272 2286 rBV   722425   1137521  19.57%   3.869%
 
 
                        Sum of corrected areas:    29403659
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF050125\
  Data File : BF142267.D                                          
  Acq On    : 01 May 2025  18:26
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1901‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF043025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60
0

1000000

2000000

3000000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF142267.D\data.ms

 5.116

 5.516

 6.516
 6.904

 7.463

8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50 13.00
0

1000000

2000000

3000000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF142267.D\data.ms

 8.187

 8.404 8.428
 8.851

 9.263

 9.939

10.651

10.728

11.128

11.428

13.016

13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50
0

1000000

2000000

3000000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF142267.D\data.ms

14.069
15.557

8270‐BF043025.M Fri May 02 04:48:18 2025                                                      Page: 2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FB04262025



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF050125\
  Data File : BF142267.D                                          
  Acq On    : 01 May 2025  18:26
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1901‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF043025.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‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.116    4.56 ng         268667   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.904

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 78
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 28
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 16
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12
 5 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 12

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance Scan 497 (5.116 min): BF142267.D\data.ms (-487) (-)
43.0

59.0

101.1
83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

15.0 101.031.0
83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #9310: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

57.0

29.0
101.0

78.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

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

101.0
58.015.0 31.0 86.070.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.05   43.36%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   18.32%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   12.54%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05    7.71%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF050125\
  Data File : BF142267.D                                          
  Acq On    : 01 May 2025  18:26
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1901‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF043025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1‐Propanol, 2‐(2‐hydroxypro...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.428    2.91 ng         220515   Naphthalene‐d8              8.187

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Propanol, 2‐(2‐hydroxypropoxy)‐   134 C6H14O3        000106‐62‐7 78
 2 2‐Propanol, 1‐(2‐butoxy‐1‐methyl... 190 C10H22O3       029911‐28‐2 78
 3 1‐Propanol, 2,2'‐oxybis‐            134 C6H14O3        000108‐61‐2 78
 4 1‐(1‐tert‐Butoxypropan‐2‐yloxy)p... 190 C10H22O3       132739‐31‐2 64
 5 Dipropylene glycol (isomer 3)       134 C6H14O3        1000506‐25‐5 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1060 (8.428 min): BF142267.D\data.ms (-1057) (-)
59.1

103.1

131.0 207.035.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #17330: 1-Propanol, 2-(2-hydroxypropoxy)-
59.0

31.0 103.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #64372: 2-Propanol, 1-(2-butoxy-1-methylethoxy)-
59.0

103.0

29.0 146.0 172.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #17307: 1-Propanol, 2,2'-oxybis-
59.0

31.0 103.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  59.10  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  57.10   37.38%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  45.00   37.34%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.10   25.52%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 103.10   21.49%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF050125\
  Data File : BF142267.D                                          
  Acq On    : 01 May 2025  18:26
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1901‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF043025.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‐Pentanone, 4‐...   5.116     4.6  ng     268667   1   6.904 1179360  20.0
1‐Propanol, 2‐(...   8.428     2.9  ng     220515   2   8.187 1516230  20.0
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