
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP111723\
  Data File : BP018232.D                                          
  Acq On    : 17 Nov 2023  21:57
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5369‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   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‐BP111023.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP018232.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.158     9   12   18 rVB    17118     20770   0.89%   0.102%
  2   3.605    84   88  105 rBV    67440    138997   5.98%   0.684%
  3   3.770   114  116  124 rVB3    6530     11030   0.47%   0.054%
  4   3.905   135  139  147 rVB3    3058      6342   0.27%   0.031%
  5   5.628   429  432  438 rVB7    1666      2560   0.11%   0.013%
 
  6   6.728   617  619  624 rVB5    2928      3464   0.15%   0.017%
  7   6.964   648  659  677 rBV    36244    100500   4.33%   0.495%
  8   7.134   682  688  705 rBV   226599    381077  16.40%   1.875%
  9   7.305   709  717  732 rBV   216407    409365  17.62%   2.015%
 10   7.458   741  743  748 rVB6    2299      3312   0.14%   0.016%
 
 11   7.505   748  751  754 rBV5    1964      2657   0.11%   0.013%
 12   7.781   792  798  815 rBV   159748    293550  12.64%   1.445%
 13   8.511   916  922  937 rBV   129731    290350  12.50%   1.429%
 14   8.987   995 1003 1019 rBV   293763    558051  24.02%   2.746%
 15   9.152  1028 1031 1036 rVB3   10684     14881   0.64%   0.073%
 
 16   9.240  1043 1046 1050 rBV5    1998      2476   0.11%   0.012%
 17   9.699  1117 1124 1137 rBV   211838    427157  18.39%   2.102%
 18  10.228  1205 1214 1245 rBV   234113    580942  25.01%   2.859%
 19  10.422  1245 1247 1252 rVB6    2254      2783   0.12%   0.014%
 20  10.599  1267 1277 1288 rBV   212212    377665  16.26%   1.859%
 
 21  10.781  1301 1308 1330 rBV   229318    568768  24.48%   2.799%
 22  10.987  1337 1343 1354 rVB     8449     23946   1.03%   0.118%
 23  11.152  1364 1371 1376 rBV     4317      9640   0.41%   0.047%
 24  11.322  1395 1400 1405 rBV9    2168      3666   0.16%   0.018%
 25  11.410  1405 1415 1423 rBV5   13350     42388   1.82%   0.209%
 
 26  11.481  1423 1427 1432 rVV8    4071      9016   0.39%   0.044%
 27  11.528  1432 1435 1442 rVB5    5113     10826   0.47%   0.053%
 28  11.652  1449 1456 1459 rVB5    6743     13287   0.57%   0.065%
 29  12.252  1551 1558 1564 rBV5    3035      7396   0.32%   0.036%
 30  13.299  1729 1736 1744 rBV2   32589     57062   2.46%   0.281%
 
 31  13.481  1764 1767 1771 rVB5    1644      2588   0.11%   0.013%
 32  13.669  1792 1799 1805 rBV   624685   1077141  46.37%   5.301%
 33  13.763  1808 1815 1822 rVV5   40119    154836   6.67%   0.762%
 34  13.881  1830 1835 1848 rVB   787229   1158070  49.85%   5.699%
 35  14.157  1875 1882 1895 rBV2  787842   1174375  50.55%   5.779%
 
 36  14.463  1926 1934 1948 rBV   364685    552699  23.79%   2.720%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP111723\
  Data File : BP018232.D                                          
  Acq On    : 17 Nov 2023  21:57
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5369‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   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‐BP111023.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  14.828  1989 1996 1998 rBV7    8412     18350   0.79%   0.090%
 38  14.875  2003 2004 2009 rVB5    3964      5339   0.23%   0.026%
 39  15.198  2054 2059 2062 rBV6    2852      4342   0.19%   0.021%
 40  15.463  2097 2104 2113 rBV  1050417   1523138  65.57%   7.496%
 
 41  15.528  2113 2115 2124 rVV6   13050     23361   1.01%   0.115%
 42  15.628  2126 2132 2144 rVV   295103    521544  22.45%   2.567%
 43  15.710  2144 2146 2153 rVB8   10552     18731   0.81%   0.092%
 44  15.881  2171 2175 2179 rBV3    3598      4973   0.21%   0.024%
 45  16.181  2221 2226 2233 rBV    13147     19659   0.85%   0.097%
 
 46  16.275  2237 2242 2246 rBV    26025     34224   1.47%   0.168%
 47  16.334  2246 2252 2258 rVV3   31534     59590   2.57%   0.293%
 48  16.398  2258 2263 2267 rVV3   22451     37420   1.61%   0.184%
 49  16.440  2267 2270 2274 rVB2   17003     22889   0.99%   0.113%
 50  16.498  2274 2280 2282 rBV4   10390     17408   0.75%   0.086%
 
 51  16.545  2285 2288 2291 rVB    11047     12445   0.54%   0.061%
 52  16.598  2291 2297 2303 rBV5   24807     47272   2.03%   0.233%
 53  16.669  2305 2309 2314 rBV2   18193     28318   1.22%   0.139%
 54  16.745  2319 2322 2328 rVB2   12897     18736   0.81%   0.092%
 55  16.916  2347 2351 2355 rBV6    2139      3506   0.15%   0.017%
 
 56  17.239  2400 2406 2417 rBV   478943    698018  30.05%   3.435%
 57  17.339  2417 2423 2442 rBV2 1201247   1795639  77.30%   8.837%
 58  17.492  2446 2449 2452 rBV5    6673      7844   0.34%   0.039%
 59  17.722  2486 2488 2492 rVB4    2349      2705   0.12%   0.013%
 60  17.875  2510 2514 2522 rVB6   17850     24046   1.04%   0.118%
 
 61  17.939  2522 2525 2527 rBV4    2245      3032   0.13%   0.015%
 62  18.092  2547 2551 2560 rBV2   41097     66877   2.88%   0.329%
 63  18.310  2582 2588 2602 rBV   345954    518968  22.34%   2.554%
 64  19.175  2731 2735 2739 rBV3   16414     23008   0.99%   0.113%
 65  19.251  2745 2748 2754 rVB2   13735     20678   0.89%   0.102%
 
 66  19.339  2759 2763 2772 rBV6   26290     47967   2.06%   0.236%
 67  19.598  2802 2807 2817 rBV  1631367   2181206  93.89%  10.734%
 68  21.375  3104 3109 3122 rBV   562121    844298  36.34%   4.155%
 69  23.686  3494 3502 3515 rBV  1179980   2323057 100.00%  11.432%
 70  23.851  3523 3530 3542 rVB   386965    848169  36.51%   4.174%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    20320390
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP111723\
  Data File : BP018232.D                                          
  Acq On    : 17 Nov 2023  21:57
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5369‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP111023.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\BP111723\
  Data File : BP018232.D                                          
  Acq On    : 17 Nov 2023  21:57
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5369‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP111023.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown‐01                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.410    2.24 ng/ul       42388   Naphthalene‐d8             10.599

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2(2‐Bromoethyl)‐1,3‐dioxane         194 C6H11BrO2      033884‐43‐4 49
 2 1,3‐Dioxane, 2‐methyl‐              102 C5H10O2        000626‐68‐6 47
 3 1,3‐Dioxane                          88 C4H8O2         000505‐22‐6 47
 4 3‐Pentanol, 2,2,4,4‐tetramethyl‐    144 C9H20O         014609‐79‐1 47
 5 1,3‐Dioxane                          88 C4H8O2         000505‐22‐6 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1415 (11.410 min): BP018232.D\data.ms (-1405) (-)
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Abundance #4802: 1,3-Dioxane, 2-methyl-
87.0

29.0
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m/z-->

Abundance #2261: 1,3-Dioxane
87.0

28.0

11.50

m/z  87.00  100.00%

11.50

m/z  41.00   26.62%

11.50

m/z 116.10   22.13%

11.50

m/z  43.00   20.86%

11.50

m/z 130.15   19.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP111723\
  Data File : BP018232.D                                          
  Acq On    : 17 Nov 2023  21:57
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5369‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP111023.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2,4,7,9‐Tetramethyl‐5‐decyn...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.299    2.06 ng/ul       57062   Acenaphthene‐d10           14.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,7,9‐Tetramethyl‐5‐decyn‐4,7‐... 226 C14H26O2       000126‐86‐3 83
 2 2,4,7,9‐Tetramethyl‐5‐decyn‐4,7‐... 226 C14H26O2       000126‐86‐3 80
 3 (‐)‐10‐Camphorsulfonyl chloride     250 C10H15ClO3S    039262‐22‐1 64
 4 Metacetamol                         151 C8H9NO2        000621‐42‐1 58
 5 2‐Propenal, 3‐(2,2,6‐trimethyl‐7... 194 C12H18O2       055759‐91‐6 53
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Abundance Scan 1736 (13.299 min): BP018232.D\data.ms (-1729) (-)
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP111723\
  Data File : BP018232.D                                          
  Acq On    : 17 Nov 2023  21:57
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5369‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP111023.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Cyclohexanamine, N‐cyclohexyl‐  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.669   38.98 ng/ul     1077140   Acenaphthene‐d10           14.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexanamine, N‐cyclohexyl‐      181 C12H23N        000101‐83‐7 97
 2 Cyclohexanamine, N‐cyclohexyl‐      181 C12H23N        000101‐83‐7 96
 3 (Bicyclohexyl)‐2‐amine              181 C12H23N        006283‐14‐3 91
 4 Cyclohexanamine, N‐cyclohexyl‐      181 C12H23N        000101‐83‐7 91
 5 Cyclohexanamine, N‐cyclohexyl‐      181 C12H23N        000101‐83‐7 90
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Abundance Scan 1799 (13.669 min): BP018232.D\data.ms (-1792) (-)
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Abundance #55895: Cyclohexanamine, N-cyclohexyl-
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Abundance #55894: Cyclohexanamine, N-cyclohexyl-
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Abundance #55892: (Bicyclohexyl)-2-amine
138.0

56.0
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m/z 138.20  100.00%

13.50 14.00

m/z  56.10   31.39%

13.50 14.00

m/z  41.10   19.68%

13.50 14.00

m/z  55.05   19.34%
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m/z  82.10   13.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP111723\
  Data File : BP018232.D                                          
  Acq On    : 17 Nov 2023  21:57
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5369‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP111023.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  (Bicyclohexyl)‐2‐amine          Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.763    5.60 ng/ul      154836   Acenaphthene‐d10           14.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (Bicyclohexyl)‐2‐amine              181 C12H23N        006283‐14‐3 91
 2 Cyclohexanamine, N‐cyclohexyl‐      181 C12H23N        000101‐83‐7 91
 3 Cyclohexanamine, N‐cyclohexyl‐      181 C12H23N        000101‐83‐7 80
 4 Cyclohexanamine, N‐cyclohexyl‐      181 C12H23N        000101‐83‐7 78
 5 Cyclohexanamine, N‐cyclohexyl‐      181 C12H23N        000101‐83‐7 78
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Abundance Scan 1815 (13.763 min): BP018232.D\data.ms (-1808) (-)
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Abundance #55892: (Bicyclohexyl)-2-amine
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Abundance #55894: Cyclohexanamine, N-cyclohexyl-
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Abundance #55896: Cyclohexanamine, N-cyclohexyl-
138.0
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13.50 14.00

m/z  56.10   38.33%

13.50 14.00

m/z  41.10   24.25%

13.50 14.00

m/z  55.10   21.52%

13.50 14.00

m/z 139.20   17.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP111723\
  Data File : BP018232.D                                          
  Acq On    : 17 Nov 2023  21:57
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5369‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP111023.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  3,5‐di‐tert‐Butyl‐4‐hydroxy...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.310   14.87 ng/ul      518968   Phenanthrene‐d10           17.245

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,5‐di‐tert‐Butyl‐4‐hydroxypheny... 278 C17H26O3       020170‐32‐5 96
 2 3,5‐di‐tert‐Butyl‐4‐hydroxypheny... 278 C17H26O3       020170‐32‐5 91
 3 5‐(2,3‐Difluorophenyl)‐2‐pyridin... 278 C14H16F2N2Si   1000504‐49‐4 74
 4 4,6‐Dinitro‐1,1,3,3,5‐pentamethy... 278 C14H18N2O4     000116‐66‐5 64
 5 Cyanic acid, (1‐methylethylidene... 278 C17H14N2O2     001156‐51‐0 59
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Abundance Scan 2588 (18.310 min): BP018232.D\data.ms (-2582) (-)
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Abundance #171082: 3,5-di-tert-Butyl-4-hydroxyphenylpropionic acid
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Abundance #171083: 3,5-di-tert-Butyl-4-hydroxyphenylpropionic acid
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Abundance #170511: 5-(2,3-Difluorophenyl)-2-pyridinamine, TMS
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP111723\
  Data File : BP018232.D                                          
  Acq On    : 17 Nov 2023  21:57
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5369‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP111023.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          11.410     2.2  ng/ul    42388   2  10.599  377665  20.0
2,4,7,9‐Tetrame...  13.299     2.1  ng/ul    57062   3  14.457  552699  20.0
Cyclohexanamine...  13.669    39.0  ng/ul  1077140   3  14.457  552699  20.0
(Bicyclohexyl)‐...  13.763     5.6  ng/ul   154836   3  14.457  552699  20.0
3,5‐di‐tert‐But...  18.310    14.9  ng/ul   518968   4  17.245  698018  20.0
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