
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080921\
  Data File : BF125008.D                                          
  Acq On    :  9 Aug 2021  18:49
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3318‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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: BF125008.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.163    11   13   16 rBB     2182      2148   1.63%   0.238%
  2   5.034   498  501  504 rBB     3783      4276   3.24%   0.474%
  3   5.434   565  569  572 rBV   139925    117787  89.16%  13.065%
  4   6.445   737  741  744 rBV   122260    119321  90.32%  13.235%
  5   6.816   801  804  807 rBB    41085     30647  23.20%   3.399%
 
  6   7.381   896  900  903 rBB    93202     76052  57.57%   8.436%
  7   8.004  1003 1006 1010 rBB     9449      8592   6.50%   0.953%
  8   8.098  1019 1022 1025 rBB    50082     41417  31.35%   4.594%
  9   9.175  1201 1205 1208 rBV   170563    131679  99.68%  14.606%
 10   9.851  1317 1320 1324 rBB    54037     46522  35.22%   5.160%
 
 11  10.639  1451 1454 1458 rBB    89741     78085  59.11%   8.661%
 12  11.339  1570 1573 1576 rBV    65551     48467  36.69%   5.376%
 13  12.921  1838 1842 1846 rBB   150038    132105 100.00%  14.653%
 14  13.845  1996 1999 2001 rBB     2589      2071   1.57%   0.230%
 15  13.974  2018 2021 2025 rBB    42189     35805  27.10%   3.972%
 
 16  15.433  2265 2269 2273 rBB    23150     24918  18.86%   2.764%
 17  15.868  2340 2343 2346 rBB     1385      1634   1.24%   0.181%
 
 
                        Sum of corrected areas:      901526
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080921\
  Data File : BF125008.D                                          
  Acq On    :  9 Aug 2021  18:49
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3318‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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\BF080921\
  Data File : BF125008.D                                          
  Acq On    :  9 Aug 2021  18:49
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3318‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  unknown5.034                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.034    2.79 ng           4276   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.816

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Diacetamide                         101 C4H7NO2        000625‐77‐4 7 
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 3 
 3 .alpha.‐Amino‐.gamma.‐butyrolactone 101 C4H7NO2        001192‐20‐7 3 
 4 2‐Carbomethoxyaziridine             101 C4H7NO2        005950‐34‐5 3 
 5 Guanidine                            59 CH5N3          000113‐00‐8 2 
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Abundance #4528: 2,3-Butanedione, monooxime
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m/z-->

Abundance #4538: .alpha.-Amino-.gamma.-butyrolactone
43.0
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m/z  43.00  100.00%
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m/z  59.10   51.16%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   14.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080921\
  Data File : BF125008.D                                          
  Acq On    :  9 Aug 2021  18:49
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3318‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  unknown8.004                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.004    4.15 ng           8592   Naphthalene‐d8              8.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetraethylene glycol                194 C8H18O5        000112‐60‐7 45
 2 2‐(Isobutoxymethyl)oxirane          130 C7H14O2        003814‐55‐9 9 
 3 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 9 
 4 Aziridine, 1‐(methoxymethyl)‐        87 C4H9NO         001497‐83‐2 5 
 5 Methane, nitroso‐                    45 CH3NO          000865‐40‐7 4 
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Abundance #69772: Tetraethylene glycol
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29.0

73.0 119.0104.0 134.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #15445: 2-(Isobutoxymethyl)oxirane
57.0

73.041.0

26.0 88.0 129.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10089: Ethylene glycol monoisobutyl ether
57.0

41.0
75.0

18.0 100.0

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  45.00   98.10%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.00   44.75%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  75.00   23.65%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  56.00   15.20%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080921\
  Data File : BF125008.D                                          
  Acq On    :  9 Aug 2021  18:49
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3318‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown5.034         5.034     2.8  ng       4276   1   6.816   30647  20.0
unknown8.004         8.004     4.2  ng       8592   2   8.098   41417  20.0
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