
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072121\
  Data File : BF124670.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2021  19:44
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3093‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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‐BF070721.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF124670.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.181    12   16   19 rBB    11314     13502   7.97%   1.269%
  2   5.116   511  515  517 rBB     1890      1909   1.13%   0.179%
  3   5.504   576  581  584 rBB   137432    123964  73.13%  11.651%
  4   6.510   747  752  754 rBB   133654    127466  75.19%  11.980%
  5   6.887   814  816  819 rBB    40087     29115  17.18%   2.736%
 
  6   7.451   907  912  914 rBB    87967     82095  48.43%   7.716%
  7   8.069  1014 1017 1019 rBB    16213     10639   6.28%   1.000%
  8   8.169  1031 1034 1037 rBB    50516     40828  24.09%   3.837%
  9   9.251  1213 1218 1220 rBV   188096    169303  99.88%  15.912%
 10   9.927  1330 1333 1336 rBB    66649     49584  29.25%   4.660%
 
 11  10.716  1463 1467 1470 rBB   139422    108548  64.03%  10.202%
 12  11.416  1582 1586 1589 rBV    66408     51725  30.51%   4.861%
 13  11.933  1671 1674 1677 rBB    16764     11463   6.76%   1.077%
 14  12.716  1805 1807 1810 rBB     5089      4011   2.37%   0.377%
 15  13.004  1851 1856 1859 rBB   193663    169514 100.00%  15.931%
 
 16  13.892  2005 2007 2013 rBB     7449      8076   4.76%   0.759%
 17  14.051  2030 2034 2037 rBB    41297     33440  19.73%   3.143%
 18  15.533  2281 2286 2290 rBB    25593     28836  17.01%   2.710%
 
 
                        Sum of corrected areas:     1064018
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072121\
  Data File : BF124670.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2021  19:44
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3093‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF070721.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\BF072121\
  Data File : BF124670.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2021  19:44
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3093‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF070721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.181    9.27 ng          13502   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.886

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 50
 2 2‐Methyl‐5‐hexen‐3‐ol               114 C7H14O         032815‐70‐6 9 
 3 2‐Butanone, 3‐methoxy‐3‐methyl‐     116 C6H12O2        036687‐98‐6 9 
 4 Isobutylamine                        73 C4H11N         000078‐81‐9 4 
 5 1‐Pentanamine                        87 C5H13N         000110‐58‐7 4 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 16 (2.181 min): BF124670.D\data.ms (-12) (-)
73.1

43.1

87.0

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

5000

m/z-->

Abundance #5060: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

55.0

87.041.0
27.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8502: 2-Methyl-5-hexen-3-ol
73.0

55.0

41.0
27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9275: 2-Butanone, 3-methoxy-3-methyl-
73.0

43.0

57.0 101.087.0 116.0

2.202.302.402.502.60

m/z  73.10  100.00%

2.202.302.402.502.60

m/z  43.10   65.86%

2.202.302.402.502.60

m/z  87.00   33.27%

2.202.302.402.502.60

m/z  55.00   30.70%

2.202.302.402.502.60

m/z  41.00   20.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072121\
  Data File : BF124670.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2021  19:44
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3093‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF070721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown8.069                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.069    5.21 ng          10639   Naphthalene‐d8              8.169

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐(Isobutoxymethyl)oxirane          130 C7H14O2        003814‐55‐9 10
 2 Ethanol, 2‐butoxy‐                  118 C6H14O2        000111‐76‐2 9 
 3 di‐tert‐Butyl acetylenedicarboxy... 226 C12H18O4       066086‐33‐7 9 
 4 Ethanedioic acid, dibutyl ester     202 C10H18O4       002050‐60‐4 9 
 5 Triethylene glycol                  150 C6H14O4        000112‐27‐6 9 

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1017 (8.069 min): BF124670.D\data.ms (-1014) (-)
45.1

75.0
100.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #15445: 2-(Isobutoxymethyl)oxirane
57.0

29.0

87.0
129.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10027: Ethanol, 2-butoxy-
57.0

29.0

87.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #106405: di-tert-Butyl acetylenedicarboxylate
57.0

29.0
97.0 153.0125.079.0 171.0

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  45.10  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  57.10   83.32%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.00   41.26%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  43.00   17.73%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  75.00   13.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072121\
  Data File : BF124670.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2021  19:44
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3093‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF070721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown11.933                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.933    4.43 ng          11463   Phenanthrene‐d10           11.416

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Deoxy‐D‐glucose                   164 C6H12O5        000154‐17‐6 23
 2 Oxalic acid, allyl pentadecyl ester 340 C20H36O4       1000309‐24‐3 22
 3 Oxalic acid, allyl hexadecyl ester  354 C21H38O4       1000309‐24‐4 22
 4 n‐PROPYL NONYL ETHER                186 C12H26O        1000130‐69‐3 22
 5 Oxalic acid, allyl dodecyl ester    298 C17H30O4       1000309‐24‐0 22

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1674 (11.933 min): BF124670.D\data.ms (-1671) (-)
43.0 73.0

129.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #39944: 2-Deoxy-D-glucose
60.0

31.0

115.0

147.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #248558: Oxalic acid, allyl pentadecyl ester
41.0

71.0

111.0
255.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #263801: Oxalic acid, allyl hexadecyl ester
41.0

71.0

111.0
269.0

12.00

m/z  43.00  100.00%

12.00

m/z  73.00   88.10%

12.00

m/z  60.00   86.27%

12.00

m/z  41.10   85.01%

12.00

m/z  57.10   74.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072121\
  Data File : BF124670.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2021  19:44
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3093‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF070721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown13.892                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.892    4.83 ng           8076   Chrysene‐d12               14.051

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane, 1‐(ethenyloxy)‐         296 C20H40O        000930‐02‐9 38
 2 Bis(2‐ethylhexyl) methylphosphonate 320 C17H37O3P      1000298‐35‐3 17
 3 Oxalic acid, cyclobutyl tetradec... 340 C20H36O4       1000309‐70‐9 17
 4 1‐Octanol, 2‐butyl‐                 186 C12H26O        003913‐02‐8 12
 5 Oxalic acid, isobutyl nonyl ester   272 C15H28O4       1010309‐37‐4 10

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2007 (13.892 min): BF124670.D\data.ms (-2005) (-)
55.0

97.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194563: Octadecane, 1-(ethenyloxy)-
43.0

83.0

125.0 252.0168.0 208.0 296.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #224388: Bis(2-ethylhexyl) methylphosphonate
97.0

41.0
209.0151.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #248587: Oxalic acid, cyclobutyl tetradecyl ester
55.0

97.0
241.0196.0139.0

13.50 14.00

m/z  55.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  57.00   99.19%

13.50 14.00

m/z  43.00   93.53%

13.50 14.00

m/z  97.10   83.22%

13.50 14.00

m/z  83.10   80.08%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072121\
  Data File : BF124670.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2021  19:44
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3093‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF070721.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   2.181     9.3  ng      13502   1   6.886   29115  20.0
unknown8.069         8.069     5.2  ng      10639   2   8.169   40828  20.0
unknown11.933       11.933     4.4  ng      11463   4  11.416   51725  20.0
unknown13.892       13.892     4.8  ng       8076   5  14.051   33440  20.0
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