
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080721\
  Data File : BF124982.D                                          
  Acq On    :  7 Aug 2021  19:31
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3305‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   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‐BF080421.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF124982.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.046   500  503  507 rBB     5717      6336   3.81%   0.654%
  2   5.446   567  571  574 rBV   146450    127954  77.00%  13.217%
  3   6.463   739  744  747 rBB   146409    135062  81.27%  13.951%
  4   6.828   803  806  809 rBB    45426     31979  19.24%   3.303%
  5   7.392   898  902  905 rBB   104724     87778  52.82%   9.067%
 
  6   8.010  1005 1007 1010 rBB    12048      8228   4.95%   0.850%
  7   8.110  1021 1024 1027 rBB    60440     43768  26.34%   4.521%
  8   9.186  1203 1207 1210 rBB   221990    166183 100.00%  17.165%
  9   9.863  1319 1322 1325 rBB    66449     51009  30.69%   5.269%
 10  10.651  1453 1456 1459 rBB   109044     84205  50.67%   8.698%
 
 11  11.351  1571 1575 1578 rBB    56382     43792  26.35%   4.523%
 12  12.933  1840 1844 1847 rBB   158428    117258  70.56%  12.112%
 13  13.821  1993 1995 1999 rBB     3141      2802   1.69%   0.289%
 14  13.986  2020 2023 2026 rBB    35016     28216  16.98%   2.914%
 15  15.445  2266 2271 2276 rBB2   26733     31270  18.82%   3.230%
 
 16  15.892  2341 2347 2351 rBB2    1421      2297   1.38%   0.237%
 
 
                        Sum of corrected areas:      968137
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080721\
  Data File : BF124982.D                                          
  Acq On    :  7 Aug 2021  19:31
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3305‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF080421.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\BF080721\
  Data File : BF124982.D                                          
  Acq On    :  7 Aug 2021  19:31
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3305‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF080421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown5.046                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.046    3.96 ng           6336   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.828

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxirane, [(1‐methylethoxy)methyl]‐  116 C6H12O2        004016‐14‐2 9 
 2 Diacetamide                         101 C4H7NO2        000625‐77‐4 7 
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 7 
 4 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 4 
 5 N‐(n‐Propyl)acetamide               101 C5H11NO        005331‐48‐6 3 
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43.0

59.029.0

101.0
73.015.0
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Abundance #4528: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0
58.015.0 28.0 86.0
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m/z  43.10  100.00%
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m/z  59.00   51.96%
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m/z 100.90   16.96%
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m/z  57.90   11.46%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00   11.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080721\
  Data File : BF124982.D                                          
  Acq On    :  7 Aug 2021  19:31
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3305‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF080421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown8.010                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.010    3.76 ng           8228   Naphthalene‐d8              8.110

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Aziridine, 1‐(methoxymethyl)‐        87 C4H9NO         001497‐83‐2 7 
 2 1‐Pentanamine                        87 C5H13N         000110‐58‐7 5 
 3 2‐Propanol, 1‐amino‐, (R)‐           75 C3H9NO         002799‐16‐8 4 
 4 3‐Buten‐2‐ol                         72 C4H8O          000598‐32‐3 4 
 5 Methane, nitroso‐                    45 CH3NO          000865‐40‐7 4 
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Abundance Scan 1007 (8.010 min): BF124982.D\data.ms (-1005) (-)
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m/z-->

Abundance #2131: Aziridine, 1-(methoxymethyl)-
45.0

57.0
29.015.0

87.0
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0

5000
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Abundance #2139: 1-Pentanamine
30.0

41.0 87.056.018.0 69.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #1039: 2-Propanol, 1-amino-, (R)-
30.0

45.0
60.015.0 75.0

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  57.10  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  45.10   92.77%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.00   38.21%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  43.00   16.47%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  56.00   16.34%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080721\
  Data File : BF124982.D                                          
  Acq On    :  7 Aug 2021  19:31
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3305‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF080421.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown5.046         5.046     4.0  ng       6336   1   6.828   31979  20.0
unknown8.010         8.010     3.8  ng       8228   2   8.110   43768  20.0
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