
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP009214.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.252   210  215  233 rVB   256781    431920   2.38%   0.657%
  2   5.364   398  404  432 rBV  1438328   2785698  15.38%   4.240%
  3   6.969   670  677  696 rBV   795510   1785819   9.86%   2.718%
  4   7.316   731  736  741 rBV   151136    243584   1.34%   0.371%
  5   7.375   741  746  755 rVB   146409    266252   1.47%   0.405%
 
  6   7.563   771  778  792 rBV   211672    440785   2.43%   0.671%
  7   7.763   805  812  820 rBV   625171   1062262   5.86%   1.617%
  8   8.128   868  874  885 rVB   382974    644844   3.56%   0.982%
  9   8.928  1003 1010 1037 rBV  1980080   3921943  21.65%   5.970%
 10  10.563  1280 1288 1294 rBV   754459   1429414   7.89%   2.176%
 
 11  12.763  1654 1662 1673 rBV   236620    413963   2.28%   0.630%
 12  13.028  1699 1707 1722 rBV  6584150  10758971  59.38%  16.377%
 13  13.263  1740 1747 1763 rVB  1011885   1667922   9.21%   2.539%
 14  14.410  1935 1942 1952 rBV  1426437   2185621  12.06%   3.327%
 15  15.240  2076 2083 2095 rVB   253582    377980   2.09%   0.575%
 
 16  15.781  2170 2175 2185 rBV   226293    342015   1.89%   0.521%
 17  15.916  2191 2198 2215 rBV  5244717   8658195  47.79%  13.179%
 18  17.175  2406 2412 2426 rVB  1725892   2729434  15.07%   4.155%
 19  17.839  2520 2525 2531 rBV   253367    316921   1.75%   0.482%
 20  19.739  2842 2848 2859 rBV  13985431  18117419 100.00%  27.578%
 
 21  21.275  3104 3109 3120 rBV  2317938   3611026  19.93%   5.497%
 22  23.663  3509 3515 3528 rVB2 1575704   3504091  19.34%   5.334%
 
 
                        Sum of corrected areas:    65696079
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT 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\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Cyclopentanone                  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.252    8.13 ng         431920   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentanone                       84 C5H8O          000120‐92‐3 91
 2 2‐Amino‐oxazole                      84 C3H4N2O        004570‐45‐0 53
 3 Pyridine‐D5‐                         84 C5D5N          007291‐22‐7 52
 4 2(5H)‐Furanone                       84 C4H4O2         000497‐23‐4 52
 5 2H‐Pyran, 3,4‐dihydro‐               84 C5H8O          000110‐87‐2 42
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m/z-->

Abundance Scan 215 (4.252 min): BP009214.D\data.ms (-210) (-)
55.0

281.1132.8 192.8 395.9 476.6534.8338.2
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Abundance #1506: 2-Amino-oxazole
84.0
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Abundance #1556: Pyridine-D5-
84.0

26.0

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  55.00  100.00%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  83.95   57.47%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  41.00   35.16%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  55.95   31.45%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  39.00   18.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Propanol, 1‐(2‐methoxy‐1‐...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.316    4.59 ng         243584   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propanol, 1‐(2‐methoxy‐1‐methy... 148 C7H16O3        020324‐32‐7 72
 2 2‐Propanol, 1‐(2‐ethoxypropoxy)‐    162 C8H18O3        010143‐32‐5 64
 3 Dipropylene glycol (isomer 2)       134 C6H14O3        1000506‐25‐4 53
 4 Dipropylene glycol (isomer 3)       134 C6H14O3        1000506‐25‐5 53
 5 1‐Propanol, 2,2'‐oxybis‐            134 C6H14O3        000108‐61‐2 53
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m/z-->

Abundance Scan 736 (7.316 min): BP009214.D\data.ms (-731) (-)
59.0

129.8 267.1209.0 428.9355.2 521.5
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Abundance #26722: 2-Propanol, 1-(2-methoxy-1-methylethoxy)-
59.0
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Abundance #38407: 2-Propanol, 1-(2-ethoxypropoxy)-
59.0

118.0
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Abundance #17322: Dipropylene glycol (isomer 2)
59.0
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m/z  59.00  100.00%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  44.95   51.42%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z 102.95   41.44%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  72.95   34.00%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  41.00   23.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Dipropylene glycol (isomer 3)   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.375    5.01 ng         266252   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propanol, 1‐(2‐methoxy‐1‐methy... 148 C7H16O3        020324‐32‐7 90
 2 Dipropylene glycol (isomer 3)       134 C6H14O3        1000506‐25‐5 53
 3 1‐Propanol, 2‐(2‐hydroxypropoxy)‐   134 C6H14O3        000106‐62‐7 53
 4 Dipropylene glycol (isomer 2)       134 C6H14O3        1000506‐25‐4 53
 5 1‐Propanol, 2,2'‐oxybis‐            134 C6H14O3        000108‐61‐2 53
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m/z-->

Abundance Scan 746 (7.375 min): BP009214.D\data.ms (-741) (-)
59.0

208.9133.0 266.9 341.9400.7 461.4 524.2
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Abundance #26722: 2-Propanol, 1-(2-methoxy-1-methylethoxy)-
59.0

117.0
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Abundance #17321: Dipropylene glycol (isomer 3)
59.0
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Abundance #17330: 1-Propanol, 2-(2-hydroxypropoxy)-
59.0
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m/z  59.00  100.00%
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m/z  45.00   47.20%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z 103.00   42.55%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  73.00   33.72%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  41.00   24.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  2‐Propanol, 1‐(2‐methoxypro...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.563    8.30 ng         440785   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propanol, 1‐(2‐methoxypropoxy)‐   148 C7H16O3        013429‐07‐7 83
 2 2‐Propanol, 1‐(2‐methoxy‐1‐methy... 148 C7H16O3        020324‐32‐7 83
 3 1‐Propanol, 2,2'‐oxybis‐            134 C6H14O3        000108‐61‐2 64
 4 1‐Propanol, 2‐(2‐hydroxypropoxy)‐   134 C6H14O3        000106‐62‐7 50
 5 2‐Propanol, 1‐[1‐methyl‐2‐(2‐pro... 174 C9H18O3        055956‐25‐7 43
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 778 (7.563 min): BP009214.D\data.ms (-771) (-)
59.0

130.1 220.9 401.2 505.3279.0338.4

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

5000

m/z-->

Abundance #26713: 2-Propanol, 1-(2-methoxypropoxy)-
59.0

130.0
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Abundance #26721: 2-Propanol, 1-(2-methoxy-1-methylethoxy)-
59.0

130.0
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Abundance #17307: 1-Propanol, 2,2'-oxybis-
59.0

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  59.00  100.00%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  45.00   14.49%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  43.00   11.29%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  73.00   10.94%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  41.00    9.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Indane                          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.128   12.14 ng         644844   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 93
 2 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 72
 3 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 64
 4 Benzene, 1,1'‐(1,5‐hexadiene‐1,6... 234 C18H18         004439‐45‐6 59
 5 7‐Methylenecycloocta‐1,3,5‐triene   118 C9H10          002570‐13‐0 59
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 874 (8.128 min): BP009214.D\data.ms (-868) (-)
117.0

57.9 282.0207.9 415.1473.7 538.3342.9

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

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

39.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10197: Benzene, cyclopropyl-
117.0

51.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10192: Benzene, 2-propenyl-
117.0

39.0

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z 117.00  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z 118.10   55.49%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z 115.00   33.75%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  91.00   15.87%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z 116.05    7.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  2,2,4‐Trimethyl‐1,3‐pentane...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.763    3.79 ng         413963   Acenaphthene‐d10           14.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,2,4‐Trimethyl‐1,3‐pentanediol ... 286 C16H30O4       006846‐50‐0 64
 2 Butanoic acid, 2‐methylpropyl ester 144 C8H16O2        000539‐90‐2 42
 3 Butanoic acid, 1‐methyloctyl ester  214 C13H26O2       069727‐42‐0 37
 4 Butane, 2‐iodo‐3‐methyl‐            198 C5H11I         018295‐27‐7 35
 5 Butanoic acid, 3‐butenyl ester      142 C8H14O2        021698‐32‐8 35
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5000

m/z-->

Abundance Scan 1662 (12.763 min): BP009214.D\data.ms (-1654) (-)
71.0

145.0
208.9 354.9268.0 461.9 523.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #181458: 2,2,4-Trimethyl-1,3-pentanediol diisobutyrate
71.0

173.0 243.0

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

5000

m/z-->

Abundance #24210: Butanoic acid, 2-methylpropyl ester
71.0

129.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92141: Butanoic acid, 1-methyloctyl ester
71.0

12.50 13.00

m/z  70.95  100.00%

12.50 13.00

m/z  43.05   64.75%

12.50 13.00

m/z  83.05   30.01%

12.50 13.00

m/z  55.95   26.20%

12.50 13.00

m/z  41.05   20.03%

8270E‐BP020722.M Mon Feb 21 15:50:21 2022                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-1R

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-1R

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-1R

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-1R

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-1R

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-1R

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-1R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Phenol, 4‐(1,1‐dimethylprop...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.263   15.26 ng        1667920   Acenaphthene‐d10           14.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenol, 4‐(1,1‐dimethylpropyl)‐     164 C11H16O        000080‐46‐6 97
 2 Phenol, m‐tert‐butyl‐               150 C10H14O        000585‐34‐2 86
 3 Phenol, p‐tert‐butyl‐               150 C10H14O        000098‐54‐4 80
 4 Hexestrol, O‐trifluoroacetyl‐       366 C20H21F3O3     1000365‐31‐7 64
 5 Hexestrol, O‐isopropyloxycarbonyl‐  356 C22H28O4       1000487‐68‐4 64
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m/z-->

Abundance Scan 1747 (13.263 min): BP009214.D\data.ms (-1740) (-)
135.0

77.0
341.1192.9 267.6 416.9474.8535.0
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Abundance #39630: Phenol, 4-(1,1-dimethylpropyl)-
135.0

41.0
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Abundance #27479: Phenol, m-tert-butyl-
135.0

41.0

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

5000

m/z-->

Abundance #27481: Phenol, p-tert-butyl-
135.0

77.0
15.0

13.00 13.50

m/z 135.00  100.00%

13.00 13.50

m/z 106.95   38.98%

13.00 13.50

m/z 136.00   10.09%

13.00 13.50

m/z 164.10    9.70%

13.00 13.50

m/z  95.00    9.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Cyclopentaneacetic acid, 3‐...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.781    3.13 ng         342015   Acenaphthene‐d10           14.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentaneacetic acid, 3‐oxo‐2... 226 C13H22O3       024851‐98‐7 98
 2 2,6‐Dimethyl‐6‐nitro‐2‐hepten‐4‐one 185 C9H15NO3       073583‐56‐9 43
 3 Dicyclohexyl sulfone                230 C12H22O2S      1000451‐31‐4 38
 4 6‐Hydroxy‐10a‐methyl‐4,7‐dimethy... 376 C20H24O7       1798297‐60‐5 38
 5 Hexanal di‐cis‐3‐hexenyl acetal     282 C18H34O2       1000430‐94‐7 38
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Abundance Scan 2175 (15.781 min): BP009214.D\data.ms (-2170) (-)
83.0

153.0

226.1 327.1386.8 459.0517.5
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Abundance #106653: Cyclopentaneacetic acid, 3-oxo-2-pentyl-, meth
83.0

156.0

226.015.0
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Abundance #60303: 2,6-Dimethyl-6-nitro-2-hepten-4-one
83.0

185.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #111103: Dicyclohexyl sulfone
83.0

149.0

231.0

15.50 16.00

m/z  82.95  100.00%

15.50 16.00

m/z 153.00   28.53%

15.50 16.00

m/z 156.10   25.59%

15.50 16.00

m/z  82.00   23.16%

15.50 16.00

m/z  55.00   17.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.839    2.32 ng         316921   Phenanthrene‐d10           17.175

 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 1‐(3‐Amino‐4,6‐dimethylthieno[2,... 220 C11H12N2OS     052505‐42‐7 50
 3 2,5‐Cyclohexadien‐1‐one, 2,6‐bis... 232 C16H24O        006738‐27‐8 49
 4 Ethanone, 1‐(5,6,7,8‐tetrahydro‐... 220 C14H20O2       071596‐88‐8 45
 5 2,5‐di‐tert‐Butyl‐1,4‐benzoquinone  220 C14H20O2       002460‐77‐7 45
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Abundance Scan 2525 (17.839 min): BP009214.D\data.ms (-2520) (-)
205.1
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276.1 341.0 491.1417.4
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Abundance #168692: 7,9-Di-tert-butyl-1-oxaspiro(4,5)deca-6,9-diene-
57.0

205.0

135.0
276.0
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Abundance #98414: 1-(3-Amino-4,6-dimethylthieno[2,3-b]pyridin-2-yl)
205.0

133.043.0
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Abundance #114071: 2,5-Cyclohexadien-1-one, 2,6-bis(1,1-dimethyle
217.0

57.0
115.0

17.50 18.00

m/z 205.05  100.00%

17.50 18.00

m/z  57.05   67.89%

17.50 18.00

m/z 217.05   58.42%

17.50 18.00

m/z 175.05   51.36%

17.50 18.00

m/z 189.10   43.12%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP021822\
  Data File : BP009214.D                                          
  Acq On    : 18 Feb 2022  15:20
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1573‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP020722.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Cyclopentanone       4.252     8.1  ng     431920   1   7.763 1062260  20.0
2‐Propanol, 1‐(...   7.316     4.6  ng     243584   1   7.763 1062260  20.0
Dipropylene gly...   7.375     5.0  ng     266252   1   7.763 1062260  20.0
2‐Propanol, 1‐(...   7.563     8.3  ng     440785   1   7.763 1062260  20.0
Indane               8.128    12.1  ng     644844   1   7.763 1062260  20.0
2,2,4‐Trimethyl...  12.763     3.8  ng     413963   3  14.410 2185620  20.0
Phenol, 4‐(1,1‐...  13.263    15.3  ng    1667920   3  14.410 2185620  20.0
Cyclopentaneace...  15.781     3.1  ng     342015   3  14.410 2185620  20.0
7,9‐Di‐tert‐but...  17.839     2.3  ng     316921   4  17.175 2729430  20.0
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