
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF090321\
  Data File : BF125340.D                                          
  Acq On    :  3 Sep 2021  11:37
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB138862BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   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‐BF081821.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF125340.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.269    22   31   38 rVB   100306    149223   2.16%   0.362%
  2   5.534   580  586  589 rBV  5060824   5345943  77.52%  12.968%
  3   6.534   750  756  759 rBV  4567783   5234377  75.90%  12.697%
  4   6.898   814  818  821 rBV  1515329   1177644  17.08%   2.857%
  5   7.463   908  914  917 rBV  3250788   3541062  51.34%   8.590%
 
  6   8.181  1031 1036 1040 rBV  1791430   1611714  23.37%   3.910%
  7   9.257  1213 1219 1222 rBV  6086396   6104254  88.51%  14.807%
  8   9.939  1329 1335 1338 rBV  2053829   1865081  27.04%   4.524%
  9  10.728  1463 1469 1472 rBV  4116029   4091847  59.33%   9.926%
 10  11.428  1583 1588 1591 rBV  2063172   2002331  29.03%   4.857%
 
 11  13.016  1852 1858 1861 rBV  7266315   6896626 100.00%  16.729%
 12  13.857  1994 2001 2003 rBV    53956     74704   1.08%   0.181%
 13  13.892  2003 2007 2010 rVV    71016     89175   1.29%   0.216%
 14  13.927  2010 2013 2017 rVB   205168    207011   3.00%   0.502%
 15  14.063  2032 2036 2040 rBV  1669044   1586581  23.01%   3.849%
 
 16  15.557  2285 2290 2299 rBV   915348   1247238  18.08%   3.025%
 
 
                        Sum of corrected areas:    41224811
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF090321\
  Data File : BF125340.D                                          
  Acq On    :  3 Sep 2021  11:37
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB138862BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.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\BF090321\
  Data File : BF125340.D                                          
  Acq On    :  3 Sep 2021  11:37
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB138862BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.269    2.53 ng         149223   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.898

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 3 2‐Methyl‐5‐hexen‐3‐ol               114 C7H14O         032815‐70‐6 25
 4 3‐Pentanol, 3‐methyl‐               102 C6H14O         000077‐74‐7 25
 5 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 23
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Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
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Abundance #8502: 2-Methyl-5-hexen-3-ol
73.0

55.0

41.0
27.0

2.20 2.40 2.60

m/z  73.05  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  43.00   46.80%

2.20 2.40 2.60

m/z  55.00   36.16%

2.20 2.40 2.60

m/z  87.10   27.87%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.00   13.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF090321\
  Data File : BF125340.D                                          
  Acq On    :  3 Sep 2021  11:37
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB138862BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Diethylene glycol dibenzoate    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.927    2.61 ng         207011   Chrysene‐d12               14.063

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Diethylene glycol dibenzoate        314 C18H18O5       000120‐55‐8 90
 2 Phenyl(2‐phenyl‐1,3‐dioxolan‐2‐y... 256 C16H16O3       005694‐69‐9 78
 3 Vinyl benzoate                      148 C9H8O2         000769‐78‐8 38
 4 Ethanone, 2‐(acetyloxy)‐1‐phenyl‐   178 C10H10O3       002243‐35‐8 35
 5 N‐(Methoxymethyl)benzamide          165 C9H11NO2       013156‐28‐0 35
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Abundance Scan 2013 (13.927 min): BF125340.D\data.ms (-2010) (-)
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Abundance #216951: Diethylene glycol dibenzoate
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77.0

51.0
179.015.0
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Abundance #143403: Phenyl(2-phenyl-1,3-dioxolan-2-yl)methanol
149.0
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Abundance #26900: Vinyl benzoate
105.0

77.0

51.0
15.0 148.0

14.00

m/z 105.00  100.00%

14.00

m/z 149.00   79.80%

14.00

m/z  77.00   41.17%

14.00

m/z  51.00   11.69%

14.00

m/z 106.00    8.59%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF090321\
  Data File : BF125340.D                                          
  Acq On    :  3 Sep 2021  11:37
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB138862BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF081821.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...   2.269     2.5  ng     149223   1   6.898 1177640  20.0
Diethylene glyc...  13.927     2.6  ng     207011   5  14.063 1586580  20.0
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