
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101424\
  Data File : BF139802.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2024  21:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4364‐10 5X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BF100124.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF139802.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.134     3    7   23 rVB   465934    705571  89.19%   7.394%
  2   3.928   307  312  317 rBV     5980      9603   1.21%   0.101%
  3   4.716   442  446  453 rVB     6866     11190   1.41%   0.117%
  4   5.069   502  506  514 rVB    20020     27592   3.49%   0.289%
  5   5.340   547  552  561 rVB     6118      8917   1.13%   0.093%
 
  6   5.498   574  579  599 rVB   239957    420073  53.10%   4.402%
  7   5.693   608  612  618 rBV    39900     50324   6.36%   0.527%
  8   6.510   746  751  776 rVB   234964    438234  55.40%   4.593%
  9   6.863   805  811  816 rBV   451199    562390  71.09%   5.894%
 10   7.422   899  906  917 rBV   208447    271162  34.28%   2.842%
 
 11   7.681   946  950  953 rBV4    5819      8410   1.06%   0.088%
 12   7.722   953  957  963 rVB    12321     18524   2.34%   0.194%
 13   8.145  1022 1029 1037 rBV2  543211    791045 100.00%   8.290%
 14   8.363  1060 1066 1070 rBV     9548     13501   1.71%   0.141%
 15   8.422  1071 1076 1084 rVB2    9218     15068   1.90%   0.158%
 
 16   8.681  1116 1120 1124 rBV2    7528      9254   1.17%   0.097%
 17   9.133  1193 1197 1200 rBV3    6674      9413   1.19%   0.099%
 18   9.216  1206 1211 1216 rBV   375956    455513  57.58%   4.774%
 19   9.292  1220 1224 1229 rBV2   18902     27939   3.53%   0.293%
 20   9.604  1273 1277 1283 rBV5    9381     16026   2.03%   0.168%
 
 21   9.757  1299 1303 1308 rBV    24821     33480   4.23%   0.351%
 22   9.804  1308 1311 1319 rVB4   10300     18770   2.37%   0.197%
 23   9.898  1320 1327 1331 rBV   537309    674351  85.25%   7.067%
 24  10.304  1392 1396 1397 rBV3    9272     11807   1.49%   0.124%
 25  10.439  1416 1419 1426 rVB2    6349     11286   1.43%   0.118%
 
 26  10.604  1443 1447 1454 rVB    44540     58985   7.46%   0.618%
 27  10.686  1456 1461 1470 rBV   156079    208342  26.34%   2.183%
 28  10.804  1475 1481 1488 rVB4   19580     37611   4.75%   0.394%
 29  10.986  1509 1512 1518 rBV7    5554      8208   1.04%   0.086%
 30  11.245  1552 1556 1558 rBV3    9956     12328   1.56%   0.129%
 
 31  11.380  1574 1579 1589 rBV2  430264    654558  82.75%   6.860%
 32  11.457  1589 1592 1596 rVV    14689     17542   2.22%   0.184%
 33  11.616  1616 1619 1624 rBV2    8005     12006   1.52%   0.126%
 34  11.680  1626 1630 1635 rVB4    9197     17767   2.25%   0.186%
 35  11.904  1661 1668 1671 rBV2   75535    131438  16.62%   1.377%
 
 36  11.939  1671 1674 1679 rVV   244633    320393  40.50%   3.358%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101424\
  Data File : BF139802.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2024  21:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4364‐10 5X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BF100124.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  11.992  1680 1683 1690 rVV2   26995     54081   6.84%   0.567%
 38  12.074  1694 1697 1702 rVB2   20899     29621   3.74%   0.310%
 39  12.180  1712 1715 1717 rBV     8775     10110   1.28%   0.106%
 40  12.210  1718 1720 1726 rVB3    9257      9614   1.22%   0.101%
 
 41  12.433  1755 1758 1761 rBV    12416     15162   1.92%   0.159%
 42  12.598  1781 1786 1790 rBV   147055    192875  24.38%   2.021%
 43  12.692  1798 1802 1809 rBV    38722     61603   7.79%   0.646%
 44  12.827  1819 1825 1838 rVB   157587    277970  35.14%   2.913%
 45  12.963  1843 1848 1856 rVB   266357    374357  47.32%   3.923%
 
 46  13.045  1857 1862 1869 rBV3   19427     44868   5.67%   0.470%
 47  13.257  1895 1898 1901 rBV2   17700     20255   2.56%   0.212%
 48  13.351  1911 1914 1916 rBV    12741     15067   1.90%   0.158%
 49  13.680  1964 1970 1975 rVB3  227614    331311  41.88%   3.472%
 50  13.998  2020 2024 2026 rBV   313245    438038  55.37%   4.590%
 
 51  14.021  2026 2028 2040 rVB2  440777    726500  91.84%   7.613%
 52  15.068  2202 2206 2214 rVB    99622    201830  25.51%   2.115%
 53  15.374  2254 2258 2263 rVB    47885     70854   8.96%   0.743%
 54  15.433  2264 2268 2273 rVV    71116    116192  14.69%   1.218%
 55  15.498  2274 2279 2299 rVB   238031    453404  57.32%   4.752%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     9542333
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101424\
  Data File : BF139802.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2024  21:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4364‐10 5X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF100124.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\BF101424\
  Data File : BF139802.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2024  21:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4364‐10 5X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF100124.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.134   25.09 ng         705571   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.863

 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 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 23
 4 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 17
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 7 (2.134 min): BF139802.D\data.ms (-3) (-)
73.1

43.1

87.1

59.1

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0 87.0

29.0
59.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.0
87.029.0

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  73.10  100.00%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  43.10   46.24%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  55.10   30.81%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  87.10   25.94%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  41.10   14.78%

8270‐BF100124.M Tue Oct 15 04:37:45 2024                                                      Page: 4

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-04-0.167-0.667

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-04-0.167-0.667

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-04-0.167-0.667



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101424\
  Data File : BF139802.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2024  21:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4364‐10 5X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF100124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown13.680                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.680    9.12 ng         331311   Chrysene‐d12               14.027

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phosphoric acid, isodecyl diphen... 390 C22H31O4P      1346599‐15‐2 49
 2 Octicizer                           362 C20H27O4P      001241‐94‐7 49
 3 Phosphoric acid, octyl diphenyl ... 362 C20H27O4P      000115‐88‐8 40
 4 trans‐4‐(Dimethylamino)chalcone     251 C17H17NO       022965‐98‐6 35
 5 7‐Amino‐2,3‐dihydro‐5‐phenyl‐1H‐... 251 C15H13N3O      004928‐02‐3 35

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1970 (13.680 min): BF139802.D\data.ms (-1964) (-)
175.0 251.1

94.0
41.1

362.1305.1135.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #295461: Phosphoric acid, isodecyl diphenyl ester
251.0

94.0
43.0 170.0 390.0291.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #271568: Octicizer
251.0

362.094.0
175.041.0

305.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #271571: Phosphoric acid, octyl diphenyl ester
251.0

55.0

112.0 170.0 362.0

13.50 14.00

m/z 175.00  100.00%

13.50 14.00

m/z 251.10   90.80%

13.50 14.00

m/z  94.05   27.79%

13.50 14.00

m/z 250.10   21.48%

13.50 14.00

m/z  41.10   20.71%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101424\
  Data File : BF139802.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2024  21:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4364‐10 5X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF100124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.374    3.13 ng          70854   Perylene‐d12               15.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 99
 2 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 96
 3 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 94
 4 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 93
 5 Benzo[j]fluoranthene                252 C20H12         000205‐82‐3 93

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2258 (15.374 min): BF139802.D\data.ms (-2254) (-)
252.1

125.1
57.1 325.2198.1163.1 290.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.083.039.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138555: Benzo[a]pyrene
252.0

126.0
200.087.0 163.050.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138562: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

200.087.039.0 161.0

15.00 15.50

m/z 252.10  100.00%

15.00 15.50

m/z 250.10   27.20%

15.00 15.50

m/z 253.10   22.55%

15.00 15.50

m/z 125.10   13.10%

15.00 15.50

m/z 126.10   10.67%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101424\
  Data File : BF139802.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2024  21:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4364‐10 5X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF100124.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...   2.134    25.1  ng     705571   1   6.863  562390  20.0
unknown13.680       13.680     9.1  ng     331311   5  14.027  726500  20.0
Benzo[e]pyrene      15.374     3.1  ng      70854   6  15.498  453404  20.0
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