
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102622\
  Data File : BF130782.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2022  13:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB148536BL
  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‐BF102022.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF130782.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.757   484  488  501 rBV    76718    140480   5.92%   1.058%
  2   5.181   557  560  593 rBV  1319428   1586969  66.89%  11.953%
  3   6.222   734  737  768 rBV  1460816   1601095  67.49%  12.059%
  4   6.563   792  795  809 rVB   400682    368520  15.53%   2.776%
  5   7.134   889  892  914 rBV   949404   1035897  43.66%   7.802%
 
  6   7.845  1010 1013 1026 rBV   510556    498649  21.02%   3.756%
  7   8.922  1191 1196 1199 rBV  2341286   2117880  89.27%  15.952%
  8   9.592  1306 1310 1323 rBV   679411    585731  24.69%   4.412%
  9  10.386  1441 1445 1470 rBV  1261171   1275107  53.75%   9.604%
 10  11.075  1559 1562 1583 rBV   698512    609565  25.69%   4.591%
 
 11  12.657  1827 1831 1835 rBV  2661662   2372451 100.00%  17.869%
 12  13.710  2007 2010 2022 rBV   451118    460119  19.39%   3.466%
 13  13.804  2022 2026 2034 rBV    58399     68337   2.88%   0.515%
 14  14.757  2183 2188 2195 rBV2   22780     29212   1.23%   0.220%
 15  15.098  2239 2246 2263 rBV   254136    396315  16.70%   2.985%
 
 16  15.457  2302 2307 2313 rBV2   24585     34918   1.47%   0.263%
 17  15.886  2374 2380 2386 rBV    22868     35927   1.51%   0.271%
 18  16.380  2458 2464 2469 rBV2   15972     30199   1.27%   0.227%
 19  16.974  2558 2565 2573 rVB4   13903     29454   1.24%   0.222%
 
 
                        Sum of corrected areas:    13276825
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102622\
  Data File : BF130782.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2022  13:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB148536BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102022.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\BF102622\
  Data File : BF130782.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2022  13:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB148536BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102022.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.757    7.62 ng         140480   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.563

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 17
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 4 (+‐)‐4‐Amino‐4,5‐dihydro‐2(3H)‐f... 101 C4H7NO2        016504‐58‐8 9 
 5 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 9 
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Abundance Scan 488 (4.757 min): BF130782.D\data.ms (-484) (-)
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Abundance #4153: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

58.0
15.0 72.0 100.027.0

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   62.54%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z 101.10   27.28%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  58.00   16.21%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  41.10    9.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102622\
  Data File : BF130782.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2022  13:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB148536BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Triphenylphosphine oxide        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.804    2.97 ng          68337   Chrysene‐d12               13.710

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 93
 2 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 78
 3 Vanadium, cycloheptatrienyl‐(pen... 277 C17H22V        1000155‐20‐5 43
 4 Carbazol‐1‐one, 1,2,3,4‐tetrahyd... 277 C18H15NO2      299962‐12‐2 40
 5 Formaldehyde, (triphenylphosphor... 304 C19H17N2P      015990‐54‐2 39

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2026 (13.804 min): BF130782.D\data.ms (-2022) (-)
277.1
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47.0 106.9
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Abundance #171169: Triphenylphosphine oxide
277.0

51.0

199.0

152.0

95.018.0 228.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #190048: (E)-7-Benzylidene-1-azabicyclo[3.2.1]octan-5-y
277.0

77.0
183.0152.0

47.0 107.0 228.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000
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Abundance #169750: Vanadium, cycloheptatrienyl-(pentamethylcyclo
277.0

195.0
51.0 91.0 142.0

245.0

13.50 14.00

m/z 277.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 278.10   30.48%

13.50 14.00

m/z  77.00   23.05%

13.50 14.00

m/z 199.00   20.53%

13.50 14.00

m/z 183.00   18.34%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102622\
  Data File : BF130782.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2022  13:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB148536BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102022.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‐...   4.757     7.6  ng     140480   1   6.563  368520  20.0
Triphenylphosph...  13.804     3.0  ng      68337   5  13.710  460119  20.0
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