
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM042423\
  Data File : BM039622.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2023  19:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2433‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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_M\Methods\SFAM‐EPA‐BM041823.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM039622.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.208    25   29   34 rBV    49114     62709   1.20%   0.127%
  2   3.643   101  103  125 rVB    99718    201566   3.86%   0.409%
  3   3.960   153  157  164 rVB    25285     38143   0.73%   0.077%
  4   7.007   669  675  688 rBV    96366    259587   4.97%   0.527%
  5   7.148   693  699  718 rVV   623887   1113214  21.33%   2.261%
 
  6   7.343   726  732  753 rBV   564039   1103881  21.15%   2.242%
  7   7.813   805  812  823 rBV   732559   1304916  25.00%   2.651%
  8   8.542   930  936  956 rBV   369975    837198  16.04%   1.701%
  9   8.984  1004 1011 1029 rBV   741687   1392019  26.67%   2.828%
 10   9.148  1035 1039 1047 rVB10    7810     15890   0.30%   0.032%
 
 11   9.707  1127 1134 1153 rBV   596668   1140795  21.86%   2.317%
 12  10.254  1219 1227 1247 rBV   606244   1454114  27.86%   2.954%
 13  10.619  1281 1289 1307 rBV  1107096   1941875  37.20%   3.945%
 14  10.772  1308 1315 1337 rBV   486495   1170132  22.42%   2.377%
 15  11.989  1516 1522 1531 rBV10    8687     28005   0.54%   0.057%
 
 16  12.236  1557 1564 1575 rBV6   10117     24460   0.47%   0.050%
 17  12.766  1650 1654 1658 rBV6    4870      8479   0.16%   0.017%
 18  13.366  1751 1756 1761 rVB4    8932     16725   0.32%   0.034%
 19  13.883  1833 1844 1855 rBV  1865081   2779301  53.25%   5.646%
 20  14.160  1884 1891 1909 rBV2 2123187   3282777  62.89%   6.669%
 
 21  14.472  1936 1944 1954 rBV  1734989   2648750  50.75%   5.381%
 22  14.548  1954 1957 1964 rVB    24036     38564   0.74%   0.078%
 23  14.713  1981 1985 1989 rBV6    4216      6104   0.12%   0.012%
 24  14.795  1992 1999 2002 rBV8   15955     41244   0.79%   0.084%
 25  15.142  2055 2058 2066 rVB3    8526     15376   0.29%   0.031%
 
 26  15.260  2075 2078 2082 rVB2   10869     13489   0.26%   0.027%
 27  15.466  2105 2113 2131 rBV  2782143   4125870  79.05%   8.381%
 28  15.607  2131 2137 2151 rBV   690258   1287022  24.66%   2.614%
 29  15.836  2173 2176 2181 rVB6    6090      9198   0.18%   0.019%
 30  16.813  2337 2342 2351 rVB8    8435     13242   0.25%   0.027%
 
 31  17.224  2405 2412 2422 rVV  1831834   2734343  52.39%   5.555%
 32  17.318  2422 2428 2445 rVV  3177222   4844967  92.82%   9.842%
 33  17.507  2457 2460 2464 rVB5    4911      6632   0.13%   0.013%
 34  17.612  2472 2478 2491 rBV5   33488    107112   2.05%   0.218%
 35  17.889  2519 2525 2532 rBV   398790    505489   9.68%   1.027%
 
 36  18.130  2561 2566 2570 rBV6   19348     40726   0.78%   0.083%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM042423\
  Data File : BM039622.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2023  19:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2433‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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_M\Methods\SFAM‐EPA‐BM041823.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  18.171  2570 2573 2581 rVB4   18410     37966   0.73%   0.077%
 38  18.542  2632 2636 2641 rBV3   24174     29530   0.57%   0.060%
 39  18.989  2706 2712 2720 rBV5   28930     81279   1.56%   0.165%
 40  19.189  2741 2746 2751 rBV3   36207     54807   1.05%   0.111%
 
 41  19.259  2754 2758 2762 rBV    32977     51648   0.99%   0.105%
 42  19.418  2781 2785 2791 rBV7   14563     32124   0.62%   0.065%
 43  19.548  2804 2807 2811 rVB4   14014     15238   0.29%   0.031%
 44  19.618  2814 2819 2835 rBV  3613507   5219609 100.00%  10.603%
 45  21.418  3120 3125 3137 rBV  1662286   2333838  44.71%   4.741%
 
 46  23.230  3430 3433 3441 rVB   172763    255346   4.89%   0.519%
 47  23.630  3494 3501 3517 rVB2 2091687   4291483  82.22%   8.718%
 48  23.777  3520 3526 3538 rVB2 1021476   2210185  42.34%   4.490%
 
 
                        Sum of corrected areas:    49226967
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM042423\
  Data File : BM039622.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2023  19:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2433‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\SFAM‐EPA‐BM041823.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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_M\Data\BM042423\
  Data File : BM039622.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2023  19:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2433‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\SFAM‐EPA‐BM041823.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspir...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.889    3.70 ng/ul      505489   Phenanthrene‐d10           17.224

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 99
 2 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 90
 3 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 83
 4 (1R,3aR,5aR,9aS)‐1,4,4,7‐Tetrame... 220 C15H24O        104188‐25‐2 60
 5 Ethanone, 1‐(5,6,7,8‐tetrahydro‐... 220 C14H20O2       071596‐88‐8 46
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27.0

17.50 18.00

m/z  57.10  100.00%
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m/z 205.00   84.69%

17.50 18.00

m/z  55.00   58.48%

17.50 18.00

m/z 217.10   53.93%

17.50 18.00

m/z  41.00   51.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM042423\
  Data File : BM039622.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2023  19:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2433‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\SFAM‐EPA‐BM041823.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Ethyl (2‐amino‐4‐methyl‐1,3...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.230    2.31 ng/ul      255346   Perylene‐d12               23.777

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl (2‐amino‐4‐methyl‐1,3‐thia... 242 C10H14N2O3S    1000475‐13‐3 50
 2 Caprylic anhydride                  270 C16H30O3       000623‐66‐5 49
 3 1H‐Imidazole, 1‐methyl‐5‐nitro‐     127 C4H5N3O2       003034‐42‐2 49
 4 Phosphoric acid, dinonyl ethyl e... 378 C20H43O4P      1000308‐89‐5 47
 5 Hexanoic acid, 2‐ethyl‐, anhydride  270 C16H30O3       036765‐89‐6 47

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3433 (23.230 min): BM039622.D\data.ms (-3430) (-
127.1

57.1

327.1207.0
269.0 503.0402.9

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #125208: Ethyl (2-amino-4-methyl-1,3-thiazol-5-yl)acetate
127.0

200.0
43.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #160981: Caprylic anhydride
127.0

57.0

214.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #13350: 1H-Imidazole, 1-methyl-5-nitro-
127.0

42.0

23.00 23.50

m/z 127.10  100.00%

23.00 23.50

m/z  57.10   59.27%

23.00 23.50

m/z  55.00   14.17%

23.00 23.50

m/z  43.00   13.91%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM042423\
  Data File : BM039622.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2023  19:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2433‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\SFAM‐EPA‐BM041823.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
7,9‐Di‐tert‐but...  17.889     3.7  ng/ul   505489   4  17.224 2734340  20.0
Ethyl (2‐amino‐...  23.230     2.3  ng/ul   255346   6  23.777 2210190  20.0
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