
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081524\
  Data File : BF139034.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2024  21:14
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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: BF139034.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.387   215  220  250 rBV     6093     31179   6.26%   0.743%
  2   3.893   300  306  315 rVB     6642     12065   2.42%   0.288%
  3   5.051   498  503  518 rBV    30544     47757   9.59%   1.138%
  4   5.469   569  574  596 rBV   292196    442524  88.86%  10.549%
  5   6.481   741  746  769 rBV   339451    498026 100.00%  11.872%
 
  6   6.687   774  781  790 rBV2    5491     11306   2.27%   0.270%
  7   6.834   801  806  815 rVB   205200    252002  50.60%   6.007%
  8   7.398   897  902  922 rBV   218844    296369  59.51%   7.065%
  9   8.116  1019 1024 1037 rBV   259607    326564  65.57%   7.785%
 10   8.433  1074 1078 1097 rBV    24475     43082   8.65%   1.027%
 
 11   9.186  1201 1206 1221 rBB   343929    427143  85.77%  10.182%
 12   9.863  1316 1321 1332 rVB   280681    357370  71.76%   8.519%
 13   9.957  1332 1337 1342 rBV    18869     27307   5.48%   0.651%
 14  10.657  1451 1456 1468 rBV   210982    278390  55.90%   6.636%
 15  11.351  1569 1574 1586 rBV   250788    332771  66.82%   7.933%
 
 16  11.874  1659 1663 1678 rVB3    2580      6799   1.37%   0.162%
 17  12.574  1777 1782 1786 rBV    12012     14830   2.98%   0.354%
 18  12.804  1815 1821 1830 rBV     8820     14864   2.98%   0.354%
 19  12.933  1838 1843 1848 rBV   245822    298180  59.87%   7.108%
 20  13.833  1988 1996 2007 rBV7    5874     18987   3.81%   0.453%
 
 21  13.998  2019 2024 2034 rVB   144675    198095  39.78%   4.722%
 22  14.739  2145 2150 2156 rBV5    5382      8802   1.77%   0.210%
 23  15.045  2197 2202 2204 rBV     6637      9951   2.00%   0.237%
 24  15.074  2204 2207 2211 rVB3    5969      8090   1.62%   0.193%
 25  15.409  2260 2264 2267 rVV     4086      5352   1.07%   0.128%
 
 26  15.462  2267 2273 2287 rVB   126392    200571  40.27%   4.781%
 27  15.868  2337 2342 2348 rBV4    6292     11306   2.27%   0.270%
 28  16.368  2422 2427 2431 rBV4    2828      5165   1.04%   0.123%
 29  16.945  2520 2525 2535 rBV7    3509     10155   2.04%   0.242%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4195002
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081524\
  Data File : BF139034.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2024  21:14
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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\BF081524\
  Data File : BF139034.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2024  21:14
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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  unknown3.387                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.387    2.47 ng          31179   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 4 
 2 Formamide                            45 CH3NO          000075‐12‐7 3 
 3 Methane, nitroso‐                    45 CH3NO          000865‐40‐7 3 
 4 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 2 
 5 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 2 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 220 (3.387 min): BF139034.D\data.ms (-215) (-)
45.1

61.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #1091: R-(-)-1,2-propanediol
45.0

29.0
19.0 61.038.0 76.012.0 53.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #102: Formamide
45.0

29.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #103: Methane, nitroso-
30.0

45.0

15.0

3.00 3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  45.10  100.00%

3.00 3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.10   23.88%

3.00 3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.00    8.31%

3.00 3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  61.00    5.31%

3.00 3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.00    4.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081524\
  Data File : BF139034.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2024  21:14
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.051    3.79 ng          47757   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 4‐Penten‐2‐one, 4‐methyl‐            98 C6H10O         003744‐02‐3 9 
 3 2‐Propyn‐1‐ol, acetate               98 C5H6O2         000627‐09‐8 9 
 4 2‐Pentanol, 2,4‐dimethyl‐           116 C7H16O         000625‐06‐9 9 
 5 2‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000625‐23‐0 9 

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 503 (5.051 min): BF139034.D\data.ms (-498) (-)
43.1

59.1

101.1
83.1

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #9280: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.027.0 83.069.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #3639: 4-Penten-2-one, 4-methyl-
43.0

83.029.0 55.0 98.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #3490: 2-Propyn-1-ol, acetate
43.0

55.0 70.0 98.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.10  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   54.02%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   14.94%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   14.11%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10   10.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081524\
  Data File : BF139034.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2024  21:14
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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  3  1‐Phenoxypropan‐2‐ol            Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.433    2.64 ng          43082   Naphthalene‐d8              8.116

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Phenoxypropan‐2‐ol                152 C9H12O2        000770‐35‐4 96
 2 1‐Propanol, 3‐phenoxy‐              152 C9H12O2        006180‐61‐6 87
 3 Ethanol, 2‐phenoxy‐                 138 C8H10O2        000122‐99‐6 64
 4 1‐Propanol, 2‐phenoxy‐              152 C9H12O2        004169‐04‐4 59
 5 2‐Hexen‐4‐yne, 2‐methyl‐             94 C7H10          058275‐93‐7 45

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1078 (8.433 min): BF139034.D\data.ms (-1074) (-)
94.1

77.0
51.0

152.0
119.0

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 #19881: Ethanol, 2-phenoxy-
94.0

138.077.0

51.027.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  94.10  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  77.00   27.82%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  51.00   20.41%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  78.00   17.15%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  39.00   16.91%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081524\
  Data File : BF139034.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2024  21:14
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown3.387         3.387     2.5  ng      31179   1   6.834  252002  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.051     3.8  ng      47757   1   6.834  252002  20.0
1‐Phenoxypropan...   8.433     2.6  ng      43082   2   8.116  326564  20.0
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