
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101220\
  Data File : BF121922.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2020  17:08
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132280BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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‐BF101220.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF121922.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.193    14   18   29 rVB    77446    104005   1.99%   0.348%
  2   4.992   491  494  509 rBV    71803    121756   2.33%   0.408%
  3   5.381   555  560  563 rBV  3714253   3788772  72.64%  12.692%
  4   6.392   727  732  735 rBV  3280581   3925698  75.27%  13.151%
  5   6.745   788  792  806 rVB   865583    749517  14.37%   2.511%
 
  6   7.316   883  889  892 rBV  2506503   2772738  53.16%   9.288%
  7   8.028  1005 1010 1031 rBV   969475    989683  18.97%   3.315%
  8   9.110  1187 1194 1197 rBV  4333471   4682303  89.77%  15.685%
  9   9.780  1303 1308 1318 rBV  1117504   1134635  21.75%   3.801%
 10  10.574  1437 1443 1466 rBV  2677771   3016653  57.84%  10.106%
 
 11  11.269  1555 1561 1569 rBV  1337163   1192880  22.87%   3.996%
 12  12.863  1824 1832 1835 rBV  4841757   5215834 100.00%  17.473%
 13  13.910  2006 2010 2020 rVB  1193522   1126314  21.59%   3.773%
 14  15.351  2249 2255 2269 rBV   816108   1030559  19.76%   3.452%
 
 
                        Sum of corrected areas:    29851347
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101220\
  Data File : BF121922.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2020  17:08
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132280BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF101220.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101220\
  Data File : BF121922.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2020  17:08
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132280BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF101220.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Propane, 1,1‐dimethoxy‐         Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.193    2.78 ng         104005   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.745

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane, 1,1‐dimethoxy‐             104 C5H12O2        004744‐10‐9 83
 2 2‐Propanol, 1,1‐dimethoxy‐          120 C5H12O3        042919‐42‐6 33
 3 Propane, 1,1‐dimethoxy‐2‐methyl‐    118 C6H14O2        041632‐89‐7 28
 4 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 16
 5 Methane, isothiocyanato‐             73 C2H3NS         000556‐61‐6 9 
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Abundance #8867: Propane, 1,1-dimethoxy-2-methyl-
75.0

87.0
55.031.0

43.0 117.0103.0

2.20 2.40 2.60

m/z  75.05  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  73.05   78.77%

2.20 2.40 2.60

m/z  45.05   47.34%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.05   32.25%

2.20 2.40 2.60

m/z  47.05   24.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101220\
  Data File : BF121922.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2020  17:08
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132280BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF101220.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.992    3.25 ng         121756   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.745

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 9 
 3 1,2‐Butanediol                       90 C4H10O2        000584‐03‐2 9 
 4 2‐Propanone, 1‐(1‐methylethoxy)‐    116 C6H12O2        042781‐12‐4 9 
 5 Butyl aldoxime, 3‐methyl‐, syn‐     101 C5H11NO        005780‐40‐5 9 
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Abundance #8185: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
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83.0
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Abundance #4030: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0
58.015.0 31.0 86.070.0
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Abundance #2294: 1,2-Butanediol
59.031.0

43.0

15.0
71.0 89.0

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.00   55.13%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   17.53%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   14.56%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00    9.36%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101220\
  Data File : BF121922.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2020  17:08
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132280BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF101220.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propane, 1,1‐di...   2.193     2.8  ng     104005   1   6.745  749517  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   4.992     3.3  ng     121756   1   6.745  749517  20.0
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