
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102622\
  Data File : BF130792.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2022  20:05
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5281‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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: BF130792.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.746   483  486  509 rBV   284351    487477  20.08%   3.545%
  2   5.175   556  559  585 rBV  1806971   2427150 100.00%  17.652%
  3   6.222   734  737  762 rBV  1470147   1512161  62.30%  10.997%
  4   6.563   792  795  809 rBV   402602    362784  14.95%   2.638%
  5   7.140   889  893  911 rBV   938026    990523  40.81%   7.204%
 
  6   7.845  1010 1013 1032 rBV   531997    505458  20.83%   3.676%
  7   8.922  1192 1196 1208 rBV  2319045   2065399  85.10%  15.021%
  8   9.592  1307 1310 1322 rBV   696242    603417  24.86%   4.388%
  9  10.386  1441 1445 1461 rBV  1187379   1221764  50.34%   8.886%
 10  11.075  1559 1562 1572 rBV   703891    617158  25.43%   4.488%
 
 11  12.657  1827 1831 1834 rBV  2572001   2112349  87.03%  15.362%
 12  13.669  1992 2003 2004 rBV6   18902     43816   1.81%   0.319%
 13  13.710  2008 2010 2023 rVV   395150    466200  19.21%   3.391%
 14  13.810  2023 2027 2034 rVB    20302     29543   1.22%   0.215%
 15  15.098  2242 2246 2259 rVB   214473    304866  12.56%   2.217%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    13750065
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102622\
  Data File : BF130792.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2022  20:05
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5281‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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

2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance TIC: BF130792.D\data.ms

 4.746

 5.175

 6.222

 6.563

 7.140

8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50 13.00
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance TIC: BF130792.D\data.ms

 7.845

 8.922

 9.592

10.386

11.075

12.657

13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance TIC: BF130792.D\data.ms

13.669

13.710

13.810

15.098

8270‐BF102022.M Thu Oct 27 15:09:33 2022                                                      Page: 2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-10



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102622\
  Data File : BF130792.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2022  20:05
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5281‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.746   26.87 ng         487477   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 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 17
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 4 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 5 5‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000109‐49‐9 9 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 486 (4.746 min): BF130792.D\data.ms (-483) (-)
43.0

59.1

101.0

83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.027.0 83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

41.0

126.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

58.0
15.0 100.0

4.40 4.60 4.80 5.00
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m/z  41.00    8.87%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102622\
  Data File : BF130792.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2022  20:05
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5281‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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‐...   4.746    26.9  ng     487477   1   6.563  362784  20.0
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