
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080824\
  Data File : BF138874.D                                          
  Acq On    : 08 Aug 2024  19:33
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3484‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   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‐BF073024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF138874.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.416   219  225  237 rBV2    3148     12994   1.98%   0.243%
  2   5.051   498  503  520 rVB    49076     70897  10.81%   1.324%
  3   5.469   569  574  596 rBB   450383    612859  93.48%  11.442%
  4   6.481   741  746  765 rBV   486972    635001  96.86%  11.855%
  5   6.681   776  780  792 rBV     6034     12729   1.94%   0.238%
 
  6   6.839   802  807  812 rBV   247169    297978  45.45%   5.563%
  7   7.404   898  903  917 rBV   320406    405201  61.81%   7.565%
  8   7.657   943  946  952 rBB     6045      7734   1.18%   0.144%
  9   8.122  1019 1025 1030 rBV   292448    370399  56.50%   6.915%
 10   8.433  1074 1078 1098 rBV    24146     42850   6.54%   0.800%
 
 11   9.192  1202 1207 1212 rBV   541358    655593 100.00%  12.239%
 12   9.869  1317 1322 1333 rBV   290131    358542  54.69%   6.694%
 13   9.963  1333 1338 1342 rVB    15953     22729   3.47%   0.424%
 14  10.663  1452 1457 1471 rBV   202669    276998  42.25%   5.171%
 15  11.357  1570 1575 1585 rBV   226577    288497  44.01%   5.386%
 
 16  11.886  1656 1665 1670 rBV5    5553     10449   1.59%   0.195%
 17  11.968  1676 1679 1687 rVB2    4232      7331   1.12%   0.137%
 18  12.498  1765 1769 1775 rVB     6986      9088   1.39%   0.170%
 19  12.568  1775 1781 1786 rBV    44800     55363   8.44%   1.034%
 20  12.798  1813 1820 1826 rBV    57330     78628  11.99%   1.468%
 
 21  12.933  1838 1843 1853 rVB   336072    432243  65.93%   8.070%
 22  13.015  1853 1857 1862 rBV4    5898     10396   1.59%   0.194%
 23  13.115  1868 1874 1880 rBV5    7551     18031   2.75%   0.337%
 24  13.227  1889 1893 1901 rVB2    7992     12923   1.97%   0.241%
 25  13.321  1905 1909 1912 rBV     5428      7273   1.11%   0.136%
 
 26  13.639  1955 1963 1966 rBV5    4671      9568   1.46%   0.179%
 27  13.751  1978 1982 1984 rBV3    4842      7718   1.18%   0.144%
 28  13.857  1996 2000 2014 rVB3    8828     23638   3.61%   0.441%
 29  13.998  2018 2024 2036 rVV2  192933    298261  45.49%   5.568%
 30  14.451  2097 2101 2104 rBV4    7937     13012   1.98%   0.243%
 
 31  15.033  2196 2200 2214 rVB    19836     55536   8.47%   1.037%
 32  15.333  2248 2251 2257 rVB     9446     14738   2.25%   0.275%
 33  15.398  2258 2262 2266 rVV    12575     21340   3.26%   0.398%
 34  15.456  2267 2272 2282 rVB   123245    199900  30.49%   3.732%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5356437
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080824\
  Data File : BF138874.D                                          
  Acq On    : 08 Aug 2024  19:33
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3484‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.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\BF080824\
  Data File : BF138874.D                                          
  Acq On    : 08 Aug 2024  19:33
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3484‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.051    4.76 ng          70897   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.839

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 36
 3 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 28
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 27
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12
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m/z-->

Abundance #9310: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0
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4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.05  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   59.28%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   16.91%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   13.94%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    9.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080824\
  Data File : BF138874.D                                          
  Acq On    : 08 Aug 2024  19:33
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3484‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.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‐Phenoxypropan‐2‐ol            Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.433    2.31 ng          42850   Naphthalene‐d8              8.122

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Phenoxypropan‐2‐ol                152 C9H12O2        000770‐35‐4 97
 2 1‐Propanol, 3‐phenoxy‐              152 C9H12O2        006180‐61‐6 91
 3 Ethanol, 2‐phenoxy‐                 138 C8H10O2        000122‐99‐6 64
 4 1‐Propanol, 2‐phenoxy‐              152 C9H12O2        004169‐04‐4 64
 5 Benzene, (1,1‐dimethylethoxy)‐      150 C10H14O        006669‐13‐2 53

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1078 (8.433 min): BF138874.D\data.ms (-1074) (-)
94.1

77.1
45.0 152.1

121.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #30123: 1-Phenoxypropan-2-ol
94.0

77.0
39.0 152.0

59.015.0 119.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #30139: 1-Propanol, 3-phenoxy-
94.0

152.077.045.0
27.0 121.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #19879: Ethanol, 2-phenoxy-
94.0

77.0 138.0
51.0

27.0
119.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  94.10  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  77.10   25.74%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  45.00   17.36%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  51.00   16.63%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  78.00   16.42%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080824\
  Data File : BF138874.D                                          
  Acq On    : 08 Aug 2024  19:33
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3484‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.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‐...   5.051     4.8  ng      70897   1   6.839  297978  20.0
1‐Phenoxypropan...   8.433     2.3  ng      42850   2   8.122  370399  20.0
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