
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071723\
  Data File : BP016256.D                                          
  Acq On    : 17 Jul 2023  16:40
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O3477‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP071223.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP016256.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.240     4    9   18 rBV  1048575   1749071   8.11%   2.466%
  2   3.311    18   21   39 rVB   567579    957963   4.44%   1.351%
  3   3.763    97   98  113 rBV    62130    184627   0.86%   0.260%
  4   3.940   125  128  134 rVB2   14382     22058   0.10%   0.031%
  5   4.587   231  238  267 rBV  11802734  21564106 100.00%  30.408%
 
  6   5.199   337  342  352 rBV    21177     46278   0.21%   0.065%
  7   7.216   678  685  694 rBV3   42163    138874   0.64%   0.196%
  8   7.304   694  700  722 rVV   235478    788114   3.65%   1.111%
  9   7.487   726  731  732 rVV2   41350     61316   0.28%   0.086%
 10   7.528   732  738  765 rVB2  210453    723627   3.36%   1.020%
 
 11   7.863   788  795  804 rBV9   11097     29126   0.14%   0.041%
 12   7.969   804  813  843 rVV   302759    949275   4.40%   1.339%
 13   8.340   870  876  889 rVB3   30935     90701   0.42%   0.128%
 14   8.757   938  947  971 rBV4   84293    475413   2.20%   0.670%
 15   9.175  1011 1018 1038 rBV   337102    970853   4.50%   1.369%
 
 16   9.910  1136 1143 1171 rBV   184617    836204   3.88%   1.179%
 17  10.504  1236 1244 1273 rBV   228486   1115197   5.17%   1.573%
 18  10.787  1285 1292 1311 rBV   612990   1564890   7.26%   2.207%
 19  11.022  1325 1332 1360 rBV2   84980    445669   2.07%   0.628%
 20  11.728  1444 1452 1475 rBV4   38016    193417   0.90%   0.273%
 
 21  13.492  1746 1752 1760 rBV3   22887     45864   0.21%   0.065%
 22  14.033  1837 1844 1866 rBV  1083245   2323842  10.78%   3.277%
 23  14.310  1885 1891 1910 rBV  1408543   2436470  11.30%   3.436%
 24  14.616  1936 1943 1961 rBV  1381259   2316206  10.74%   3.266%
 25  15.063  2015 2019 2022 rBV6   17133     29281   0.14%   0.041%
 
 26  15.380  2068 2073 2081 rVV    41194     73346   0.34%   0.103%
 27  15.622  2107 2114 2128 rBV  1703381   3532972  16.38%   4.982%
 28  15.733  2128 2133 2142 rVV2  123878    353756   1.64%   0.499%
 29  15.816  2142 2147 2172 rVV   312622   1178497   5.47%   1.662%
 30  16.004  2174 2179 2189 rVB    85704    154865   0.72%   0.218%
 
 31  17.263  2388 2393 2398 rBV5   19466     34971   0.16%   0.049%
 32  17.380  2406 2413 2425 rBV  1902857   2964877  13.75%   4.181%
 33  17.486  2425 2431 2456 rVB  1809006   3937544  18.26%   5.552%
 34  18.239  2554 2559 2568 rBV   135578    247270   1.15%   0.349%
 35  18.316  2569 2572 2578 rVV    37495     51353   0.24%   0.072%
 
 36  18.374  2578 2582 2594 rVV   115756    236038   1.09%   0.333%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071723\
  Data File : BP016256.D                                          
  Acq On    : 17 Jul 2023  16:40
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O3477‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP071223.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  19.292  2735 2738 2744 rVB3   38701     54918   0.25%   0.077%
 38  19.374  2748 2752 2760 rBV    42981     72636   0.34%   0.102%
 39  19.468  2764 2768 2772 rBV2   59035     80649   0.37%   0.114%
 40  19.598  2788 2790 2793 rVB2   23014     22232   0.10%   0.031%
 
 41  19.716  2804 2810 2830 rBV  3072061   5483870  25.43%   7.733%
 42  21.480  3105 3110 3127 rBV2 1872468   3727701  17.29%   5.256%
 43  23.804  3498 3505 3525 rVB2 2156821   4986639  23.12%   7.032%
 44  23.968  3527 3533 3555 rVB  1234595   3664088  16.99%   5.167%
 
 
                        Sum of corrected areas:    70916664
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071723\
  Data File : BP016256.D                                          
  Acq On    : 17 Jul 2023  16:40
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O3477‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP071223.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_P\Data\BP071723\
  Data File : BP016256.D                                          
  Acq On    : 17 Jul 2023  16:40
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O3477‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP071223.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐01                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.728    2.47 ng/ul      193417   Naphthalene‐d8             10.787

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 benzo[b]thiophene‐3‐carbonitrile    159 C9H5NS         1000404‐37‐8 38
 2 2,4‐Difluoronitrobenzene            159 C6H3F2NO2      000446‐35‐5 35
 3 2,6‐Difluorobenzoic acid, octyl ... 270 C15H20F2O2     1000292‐39‐2 35
 4 2,5‐Difluorobenzoic acid, nonyl ... 284 C16H22F2O2     1000338‐80‐8 35
 5 2,3,4‐Trifluorobenzoic acid, 2‐i... 310 C16H13F3O3     1000293‐72‐8 27

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance Scan 1452 (11.728 min): BP016256.D\data.ms (-1444) (-)
159.1

82.0

280.9 341.0 475.5219.2 534.5404.9
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Abundance #35959: benzo[b]thiophene-3-carbonitrile
159.0

45.0
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m/z-->

Abundance #35783: 2,4-Difluoronitrobenzene
159.0

63.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #160645: 2,6-Difluorobenzoic acid, octyl ester
159.0

70.0

11.50 12.00

m/z 159.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  82.00   41.94%

11.50 12.00

m/z  53.90   36.38%

11.50 12.00

m/z  81.00   35.11%

11.50 12.00

m/z  83.95   33.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071723\
  Data File : BP016256.D                                          
  Acq On    : 17 Jul 2023  16:40
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O3477‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP071223.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown‐02                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.733    3.05 ng/ul      353756   Acenaphthene‐d10           14.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 6‐Chloropyridazin‐3‐amine           129 C4H4ClN3       005469‐69‐2 46
 2 3‐Chloro‐4‐fluoronitrobenzene       175 C6H3ClFNO2     000350‐30‐1 43
 3 3‐Chloro‐4‐fluoronitrobenzene       175 C6H3ClFNO2     000350‐30‐1 43
 4 3‐Chloro‐4‐fluoronitrobenzene       175 C6H3ClFNO2     000350‐30‐1 38
 5 3‐Chloro‐4‐fluoronitrobenzene       175 C6H3ClFNO2     000350‐30‐1 38

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2133 (15.733 min): BP016256.D\data.ms (-2128) (-)
175.0

102.0

41.0
281.0 342.1 414.9 549.6488.9
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5000

m/z-->

Abundance #14649: 6-Chloropyridazin-3-amine
129.0

41.0
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m/z-->

Abundance #50209: 3-Chloro-4-fluoronitrobenzene
129.0

30.0

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

5000

m/z-->

Abundance #50211: 3-Chloro-4-fluoronitrobenzene
129.0

30.0

15.50 16.00

m/z 175.00  100.00%

15.50 16.00

m/z 128.95   91.49%

15.50 16.00

m/z 102.00   63.85%

15.50 16.00

m/z  66.00   47.39%

15.50 16.00

m/z  93.00   36.91%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071723\
  Data File : BP016256.D                                          
  Acq On    : 17 Jul 2023  16:40
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O3477‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP071223.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown‐01          11.728     2.5  ng/ul   193417   2  10.787 1564890  20.0
unknown‐02          15.733     3.0  ng/ul   353756   3  14.616 2316210  20.0
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