
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102022\
  Data File : BP012258.D                                          
  Acq On    : 21 Oct 2022  22:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5064‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 53   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‐BP101922.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP012258.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.257    43   46   52 rVB    73470     93724   1.48%   0.128%
  2   3.540    91   94  104 rBV   121034    176395   2.79%   0.241%
  3   3.693   117  120  132 rBV   100892    153912   2.44%   0.210%
  4   3.787   133  136  139 rVB    14427     17341   0.27%   0.024%
  5   3.899   150  155  162 rBV    88599    136536   2.16%   0.187%
 
  6   3.999   168  172  179 rVB    35328     51927   0.82%   0.071%
  7   4.334   225  229  233 rBV    35239     48183   0.76%   0.066%
  8   4.375   233  236  242 rVB3   22071     29627   0.47%   0.040%
  9   4.934   323  331  341 rBV2  132795    250557   3.97%   0.342%
 10   6.993   673  681  697 rBV  1038458   1795863  28.42%   2.454%
 
 11   7.116   697  702  703 rVV5    9072     13622   0.22%   0.019%
 12   7.157   703  709  724 rVB   914497   1476509  23.37%   2.017%
 13   7.351   733  742  753 rBV  1113707   1789246  28.32%   2.444%
 14   7.428   753  755  759 rVB3   10298     14130   0.22%   0.019%
 15   7.645   786  792  801 rVB2   10660     21916   0.35%   0.030%
 
 16   7.822   814  822  830 rBV  1491721   2384858  37.74%   3.258%
 17   7.887   831  833  837 rVB4   10813     12697   0.20%   0.017%
 18   8.534   937  943  959 rBV  1156668   1993031  31.54%   2.723%
 19   8.657   959  964  969 rVB    19508     33401   0.53%   0.046%
 20   8.992  1013 1021 1038 rBV   949148   1636128  25.89%   2.235%
 
 21   9.381  1081 1087 1094 rVB    30595     51381   0.81%   0.070%
 22   9.710  1136 1143 1160 rBV   767137   1335530  21.14%   1.825%
 23  10.245  1227 1234 1254 rBV  1136676   2066608  32.71%   2.823%
 24  10.416  1257 1263 1278 rBV    81396    218761   3.46%   0.299%
 25  10.628  1290 1299 1312 rBV  1940260   3323643  52.60%   4.541%
 
 26  10.769  1316 1323 1344 rVV  1028861   1902921  30.12%   2.600%
 27  11.163  1383 1390 1395 rVB10    6783     14377   0.23%   0.020%
 28  11.451  1433 1439 1444 rBV10    5186     12540   0.20%   0.017%
 29  11.875  1507 1511 1516 rVB2    9147     14779   0.23%   0.020%
 30  12.039  1535 1539 1544 rBV7    8747     15850   0.25%   0.022%
 
 31  12.216  1564 1569 1576 rVB2   20485     36058   0.57%   0.049%
 32  13.075  1711 1715 1723 rVB10    6754     13025   0.21%   0.018%
 33  13.286  1743 1751 1756 rBV2   26185     44149   0.70%   0.060%
 34  13.363  1758 1764 1771 rVV2   35723     63143   1.00%   0.086%
 35  13.433  1771 1776 1782 rVB8    8375     15777   0.25%   0.022%
 
 36  13.798  1834 1838 1845 rBV5   15733     26609   0.42%   0.036%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102022\
  Data File : BP012258.D                                          
  Acq On    : 21 Oct 2022  22:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5064‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 53   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‐BP101922.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  13.886  1845 1853 1866 rBV  1962013   2779784  43.99%   3.798%
 38  14.163  1888 1900 1920 rBV  2339435   3568085  56.47%   4.875%
 39  14.363  1927 1934 1937 rBV3   12557     17917   0.28%   0.024%
 40  14.469  1943 1952 1964 rBV  2702429   4069421  64.40%   5.560%
 
 41  14.686  1983 1989 2013 rBV   522991   1099839  17.41%   1.503%
 42  14.904  2020 2026 2037 rVB2  103791    172850   2.74%   0.236%
 43  15.022  2042 2046 2050 rVB2   15472     18669   0.30%   0.026%
 44  15.269  2084 2088 2091 rBV2   10667     16604   0.26%   0.023%
 45  15.316  2091 2096 2100 rVB2   14080     24433   0.39%   0.033%
 
 46  15.469  2114 2122 2136 rBV  3024085   4354655  68.92%   5.949%
 47  15.598  2138 2144 2154 rVV   499918    740818  11.72%   1.012%
 48  15.710  2158 2163 2170 rVB5   17070     32483   0.51%   0.044%
 49  15.927  2196 2200 2205 rVB8    9601     16491   0.26%   0.023%
 50  16.186  2239 2244 2252 rBV    93006    160765   2.54%   0.220%
 
 51  17.233  2414 2422 2432 rBV  3190989   4624201  73.19%   6.318%
 52  17.333  2432 2439 2450 rVV  3097336   4580367  72.49%   6.258%
 53  17.433  2452 2456 2463 rVB4   45936     77181   1.22%   0.105%
 54  17.527  2468 2472 2481 rVB10    9592     23745   0.38%   0.032%
 55  17.898  2531 2535 2540 rBV    63598     77500   1.23%   0.106%
 
 56  18.115  2567 2572 2579 rBV   189079    297015   4.70%   0.406%
 57  18.968  2713 2717 2720 rBV5   64103     78679   1.25%   0.107%
 58  19.033  2725 2728 2736 rVB2   97641    114267   1.81%   0.156%
 59  19.162  2744 2750 2755 rBV   511570    654196  10.35%   0.894%
 60  19.215  2756 2759 2763 rVV2   48352     63258   1.00%   0.086%
 
 61  19.351  2778 2782 2791 rBV3  142184    233063   3.69%   0.318%
 62  19.568  2814 2819 2831 rBV  4196950   5612222  88.82%   7.667%
 63  20.568  2987 2989 2993 rBV2   94781     97068   1.54%   0.133%
 64  21.027  3063 3067 3078 rBV2  404055    679775  10.76%   0.929%
 65  21.321  3112 3117 3125 rBV  4240404   5435887  86.03%   7.427%
 
 66  21.462  3138 3141 3145 rVB2  170947    198920   3.15%   0.272%
 67  23.568  3493 3499 3515 rVB2 3103892   6318489 100.00%   8.632%
 68  23.727  3519 3526 3539 rVB2 2833811   5672404  89.77%   7.750%
 
 
                        Sum of corrected areas:    73195805
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102022\
  Data File : BP012258.D                                          
  Acq On    : 21 Oct 2022  22:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5064‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 53   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101922.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\BP102022\
  Data File : BP012258.D                                          
  Acq On    : 21 Oct 2022  22:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5064‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 53   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101922.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.934    2.10 ng/ul      250557   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.822

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 53
 2 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 45
 3 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 42
 4 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 42
 5 .alpha.‐D‐Galactopyranoside, met... 249 C10H19NO6      017296‐07‐0 39
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Abundance Scan 331 (4.934 min): BP012258.D\data.ms (-323) (-)
43.0

101.0

281.1193.9 354.9 543.5446.9
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m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0
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0
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m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9280: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  42.95  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.00   62.13%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.00   22.50%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.10   15.50%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  73.00   12.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102022\
  Data File : BP012258.D                                          
  Acq On    : 21 Oct 2022  22:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5064‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 53   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101922.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐01                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.163    2.83 ng/ul      654196   Phenanthrene‐d10           17.233

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Carbonic acid, 2‐ethoxyethyl pro... 176 C8H16O4        1000331‐38‐4 27
 2 Maleic acid                         116 C4H4O4         000110‐16‐7 22
 3 1‐Naphthalenecarboxamide, N,N‐di... 199 C13H13NO       003815‐24‐5 18
 4 1‐Methyl‐4‐(4‐piperidinyl)pipera... 255 C13H29N3Si     1000469‐37‐1 18
 5 (2R)‐(‐)‐Glycidyl p‐toluenesulfo... 228 C10H12O4S      113826‐06‐5 11
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Abundance #51401: Carbonic acid, 2-ethoxyethyl propyl ester
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Abundance #74909: 1-Naphthalenecarboxamide, N,N-dimethyl-
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19.00 19.50
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102022\
  Data File : BP012258.D                                          
  Acq On    : 21 Oct 2022  22:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5064‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 53   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101922.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Oxalic acid, isobutyl hexad...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.027    2.50 ng/ul      679775   Chrysene‐d12               21.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ... 370 C22H42O4       1000309‐38‐1 91
 2 Oxalic acid, isobutyl octadecyl ... 398 C24H46O4       1000309‐38‐3 91
 3 Oxalic acid, isobutyl pentadecyl... 356 C21H40O4       1000309‐38‐0 91
 4 1‐Dodecanol, 2‐octyl‐               298 C20H42O        005333‐42‐6 91
 5 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 86
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Abundance #301027: Oxalic acid, isobutyl octadecyl ester
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50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #265881: Oxalic acid, isobutyl pentadecyl ester
57.0

255.0125.0182.0

21.00

m/z  57.10  100.00%

21.00

m/z  43.10   71.23%

21.00

m/z  71.05   60.83%

21.00

m/z  55.10   48.99%

21.00

m/z  83.05   45.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102022\
  Data File : BP012258.D                                          
  Acq On    : 21 Oct 2022  22:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5064‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 53   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101922.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   4.934     2.1  ng/ul   250557   1   7.822 2384860  20.0
unknown‐01          19.163     2.8  ng/ul   654196   4  17.233 4624200  20.0
Oxalic acid, is...  21.027     2.5  ng/ul   679775   5  21.321 5435890  20.0
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