
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100722\
  Data File : BF130578.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  16:48
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5033‐02
  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‐BF091422.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF130578.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.775   454  457  467 rBV   233646    268557   7.43%   1.462%
  2   5.210   528  531  546 rBV  1135797   1189589  32.92%   6.475%
  3   5.616   597  600  609 rVB    66332     62454   1.73%   0.340%
  4   6.251   705  708  724 rBV   749705    724337  20.05%   3.942%
  5   6.610   766  769  773 rBV   689083    563613  15.60%   3.068%
 
  6   7.181   862  866  869 rBV  1922587   1830968  50.67%   9.965%
  7   7.892   984  987  991 rBV   905574    751676  20.80%   4.091%
  8   8.975  1166 1171 1174 rBV  3391103   2786177  77.11%  15.164%
  9   9.639  1281 1284 1288 rBV   748122    655820  18.15%   3.569%
 10  10.433  1415 1419 1422 rBV  1781481   1478267  40.91%   8.046%
 
 11  11.122  1533 1536 1540 rBV   734580    581592  16.10%   3.165%
 12  11.704  1630 1635 1638 rVB  4217845   3613301 100.00%  19.666%
 13  12.710  1802 1806 1809 rBV  2789867   2328427  64.44%  12.673%
 14  13.751  1979 1983 1987 rBV   641774    575783  15.94%   3.134%
 15  14.827  2163 2166 2170 rVB    42704     41862   1.16%   0.228%
 
 16  15.133  2214 2218 2222 rBV   585357    672764  18.62%   3.662%
 17  15.168  2222 2224 2231 rVB    48728     51988   1.44%   0.283%
 18  15.551  2285 2289 2293 rBV    37914     51445   1.42%   0.280%
 19  15.992  2360 2364 2369 rVB2   34324     50868   1.41%   0.277%
 20  16.509  2447 2452 2461 rVB3   25970     51998   1.44%   0.283%
 
 21  17.115  2551 2555 2563 rVB3   20349     41666   1.15%   0.227%
 
 
                        Sum of corrected areas:    18373152
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100722\
  Data File : BF130578.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  16:48
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5033‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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\BF100722\
  Data File : BF130578.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  16:48
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5033‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.775    9.53 ng         268557   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.610

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 3 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 9 
 5 3‐Hydroxy‐3‐methyl‐2‐butanone       102 C5H10O2        000115‐22‐0 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 457 (4.775 min): BF130578.D\data.ms (-454) (-)
43.0

101.0

69.1 207.0
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0

5000

m/z-->

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

101.0
67.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #4156: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

72.015.0 100.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #4576: Morpholine, 4-methyl-
43.0

101.0
15.0 71.0

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  43.00  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  59.00   62.77%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z 101.00   21.04%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  58.00   14.98%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  41.05    9.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100722\
  Data File : BF130578.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  16:48
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5033‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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‐methoxy‐4‐me...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.616    2.22 ng          62454   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.610

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐methoxy‐4‐methyl‐    130 C7H14O2        000107‐70‐0 83
 2 Borane, dimethoxy‐                   74 C2H7BO2        004542‐61‐4 40
 3 N‐.alpha.‐Acetylglycinamide         116 C4H8N2O2       002620‐63‐5 33
 4 4‐Acetoxytridecane                  242 C15H30O2       060826‐30‐4 25
 5 3‐Methoxy‐3‐methylbutanol           118 C6H14O2        056539‐66‐3 17

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 600 (5.616 min): BF130578.D\data.ms (-597) (-)
73.143.0

115.0
206.8

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #15498: 2-Pentanone, 4-methoxy-4-methyl-
43.0 73.0

115.0
15.0
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0
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Abundance #897: Borane, dimethoxy-
73.0

43.0
15.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #9027: N-.alpha.-Acetylglycinamide
73.0

30.0

117.0

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  73.10  100.00%

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  43.00   89.95%

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z 115.00   11.81%

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  40.95   10.54%

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  39.00    7.35%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100722\
  Data File : BF130578.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  16:48
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5033‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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‐...   4.775     9.5  ng     268557   1   6.610  563613  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.616     2.2  ng      62454   1   6.610  563613  20.0
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