
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP070824\
  Data File : BP020865.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  15:28
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P3084‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 39   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‐BP062524.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP020865.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.258    43   46   52 rVB    44172     58110   0.80%   0.090%
  2   3.540    91   94  100 rBV    15928     23689   0.33%   0.037%
  3   3.681   115  118  131 rBV   141733    226515   3.13%   0.349%
  4   3.987   166  170  175 rVB    13371     17806   0.25%   0.027%
  5   4.340   224  230  237 rBV2   93121    129914   1.79%   0.200%
 
  6   4.399   237  240  245 rVB3    6545      9198   0.13%   0.014%
  7   4.481   249  254  258 rBV3    6346     10909   0.15%   0.017%
  8   4.816   308  311  317 rVB7    5375      9096   0.13%   0.014%
  9   4.875   317  321  326 rBV    11825     21121   0.29%   0.033%
 10   5.311   391  395  402 rVB2    9173     16333   0.23%   0.025%
 
 11   5.616   441  447  452 rBV7    4376      7607   0.10%   0.012%
 12   5.811   475  480  485 rBV4   12552     21037   0.29%   0.032%
 13   6.699   626  631  636 rBV8    5409      9773   0.13%   0.015%
 14   6.781   640  645  651 rVV2   12267     23742   0.33%   0.037%
 15   6.834   651  654  659 rVV6    6195      9949   0.14%   0.015%
 
 16   6.916   659  668  678 rVB   324260    576617   7.96%   0.889%
 17   7.063   687  693  709 rVB   847882   1304742  18.01%   2.011%
 18   7.269   721  728  736 rBV  1071444   1634796  22.56%   2.520%
 19   7.410   748  752  758 rVB9    7155     12756   0.18%   0.020%
 20   7.722   798  805  811 rBV   854420   1362248  18.80%   2.100%
 
 21   7.787   811  816  837 rVB   221535    517837   7.15%   0.798%
 22   7.981   843  849  852 rBV8    5630     10527   0.15%   0.016%
 23   8.005   852  853  863 rVB10    3450      7932   0.11%   0.012%
 24   8.322   902  907  914 rBV5   15936     26333   0.36%   0.041%
 25   8.434   919  926  940 rBV   885919   1476350  20.37%   2.275%
 
 26   8.546   940  945  951 rVB    32067     55318   0.76%   0.085%
 27   8.810   983  990  994 rBV3   15924     31083   0.43%   0.048%
 28   8.875   994 1001 1014 rVV   946239   1728177  23.85%   2.663%
 29   8.975  1014 1018 1022 rVV4   10142     22168   0.31%   0.034%
 30   9.028  1022 1027 1035 rVB5   14858     27381   0.38%   0.042%
 
 31   9.587  1111 1122 1135 rBV   825957   1472224  20.32%   2.269%
 32  10.134  1207 1215 1228 rBV  1239462   2204114  30.42%   3.397%
 33  10.410  1256 1262 1269 rVB    32026     52586   0.73%   0.081%
 34  10.498  1269 1277 1283 rBV  1259473   1979911  27.32%   3.051%
 35  10.640  1294 1301 1316 rBV   914766   1647657  22.74%   2.539%
 
 36  11.034  1361 1368 1370 rBV9    3406      7401   0.10%   0.011%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP070824\
  Data File : BP020865.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  15:28
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P3084‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 39   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‐BP062524.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  11.163  1385 1390 1398 rVB3    7923     17122   0.24%   0.026%
 38  11.304  1409 1414 1421 rBV9    7177     15415   0.21%   0.024%
 39  12.093  1540 1548 1555 rBV2   16897     34980   0.48%   0.054%
 40  12.640  1636 1641 1647 rBV10    8860     17283   0.24%   0.027%
 
 41  12.704  1647 1652 1659 rVB4   12509     28712   0.40%   0.044%
 42  12.798  1666 1668 1675 rVB7    4346      7626   0.11%   0.012%
 43  12.957  1687 1695 1701 rBV    39546     74409   1.03%   0.115%
 44  12.998  1701 1702 1708 rVB6    5927      7617   0.11%   0.012%
 45  13.198  1730 1736 1740 rBV    12304     22240   0.31%   0.034%
 
 46  13.245  1740 1744 1748 rVV2   18520     30325   0.42%   0.047%
 47  13.292  1748 1752 1766 rVB8   11858     37354   0.52%   0.058%
 48  13.598  1796 1804 1806 rBV8    4690      9696   0.13%   0.015%
 49  13.645  1806 1812 1814 rBV7    5248      8853   0.12%   0.014%
 50  13.769  1826 1833 1848 rBV  2418510   3192399  44.06%   4.920%
 
 51  13.887  1848 1853 1857 rVB8    5029      8934   0.12%   0.014%
 52  14.063  1875 1883 1902 rVB  2472914   3788567  52.28%   5.839%
 53  14.369  1923 1935 1944 rBV  1894576   2772607  38.26%   4.273%
 54  14.451  1944 1949 1954 rVB2   47658     66237   0.91%   0.102%
 55  14.616  1970 1977 1992 rBV   161932    381417   5.26%   0.588%
 
 56  14.804  2004 2009 2018 rVV    13771     32998   0.46%   0.051%
 57  15.057  2047 2052 2058 rBV    29893     45062   0.62%   0.069%
 58  15.175  2069 2072 2075 rBV    10373     13010   0.18%   0.020%
 59  15.204  2075 2077 2082 rVB    11157     14725   0.20%   0.023%
 60  15.375  2099 2106 2124 rBV  2953559   4755372  65.62%   7.329%
 
 61  15.522  2124 2131 2142 rBV   622945   1082304  14.94%   1.668%
 62  15.622  2144 2148 2154 rVB3   18788     32720   0.45%   0.050%
 63  15.757  2166 2171 2178 rVB    29097     39497   0.55%   0.061%
 64  15.975  2200 2208 2213 rBV     6233     14669   0.20%   0.023%
 65  16.204  2245 2247 2252 rVB6    9326     11965   0.17%   0.018%
 
 66  16.763  2338 2342 2347 rVB4    9819     14660   0.20%   0.023%
 67  16.963  2368 2376 2382 rBV4   10239     25558   0.35%   0.039%
 68  17.128  2401 2404 2406 rVV3    9670     12537   0.17%   0.019%
 69  17.175  2406 2412 2423 rVV  2212647   3278688  45.25%   5.053%
 70  17.280  2423 2430 2443 rVV2 3218131   5437442  75.04%   8.380%
 
 71  17.480  2459 2464 2471 rBV    32315     63471   0.88%   0.098%
 72  17.869  2525 2530 2537 rBV2  532608    687384   9.49%   1.059%
 73  18.122  2569 2573 2579 rBV3   52994     91728   1.27%   0.141%
 74  18.192  2581 2585 2591 rVV    22308     37524   0.52%   0.058%
 75  18.369  2613 2615 2619 rVB4   13546     14742   0.20%   0.023%
 
 76  19.204  2754 2757 2761 rVB2   50790     66417   0.92%   0.102%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP070824\
  Data File : BP020865.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  15:28
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P3084‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 39   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‐BP062524.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 77  19.245  2761 2764 2766 rBV    39003     40186   0.55%   0.062%
 78  19.280  2768 2770 2774 rVB    37128     44565   0.62%   0.069%
 79  19.663  2829 2835 2843 rBV  4675179   6405980  88.40%   9.873%
 80  21.633  3164 3170 3178 rBV2 2349070   3589474  49.54%   5.532%
 
 81  23.327  3455 3458 3460 rBV2  184614    221787   3.06%   0.342%
 82  24.757  3691 3701 3718 rVB2 2470949   7246319 100.00%  11.168%
 83  24.992  3730 3741 3751 rBV3 1432715   4288432  59.18%   6.609%
 
 
                        Sum of corrected areas:    64883966
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP070824\
  Data File : BP020865.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  15:28
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P3084‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP062524.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\BP070824\
  Data File : BP020865.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  15:28
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P3084‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP062524.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.787    7.60 ng/ul      517837   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.722

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 83
 2 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 83
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 83
 4 Heptyl isobutyl carbonate           216 C12H24O3       959068‐08‐7 56
 5 Isobutyl octan‐2‐yl carbonate       230 C13H26O3       1000372‐74‐7 56

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 816 (7.787 min): BP020865.D\data.ms (-811) (-)
57.0

141.1 266.9327.2 418.3 495.9205.1
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Abundance #15692: 1-Hexanol, 2-ethyl-
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Abundance #15691: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0
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0
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m/z-->

Abundance #15695: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  57.05  100.00%

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  41.05   38.93%

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  43.10   30.63%

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  55.05   26.26%

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  56.05   20.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP070824\
  Data File : BP020865.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  15:28
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P3084‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP062524.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspir...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.869    4.19 ng/ul      687384   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 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 93
 3 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 50
 4 Ethanone, 1‐(5,6,7,8‐tetrahydro‐... 220 C14H20O2       071596‐88‐8 50
 5 2,5‐Cyclohexadien‐1‐one, 2,6‐bis... 232 C16H24O        006738‐27‐8 49
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2530 (17.869 min): BP020865.D\data.ms (-2525) (-)
57.0 205.1

115.0
276.1 340.9 415.0 540.1478.9

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

5000
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Abundance #168692: 7,9-Di-tert-butyl-1-oxaspiro(4,5)deca-6,9-diene-
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205.0

135.0
276.0
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5000
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Abundance #168693: 7,9-Di-tert-butyl-1-oxaspiro(4,5)deca-6,9-diene-
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205.0

135.0 276.0
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Abundance #168694: 7,9-Di-tert-butyl-1-oxaspiro(4,5)deca-6,9-diene-
205.0

57.0

135.0
276.0

17.50 18.00

m/z  57.05  100.00%

17.50 18.00

m/z 205.05   96.44%

17.50 18.00

m/z 217.10   61.83%

17.50 18.00

m/z  55.10   54.55%

17.50 18.00

m/z 175.10   54.23%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP070824\
  Data File : BP020865.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  15:28
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P3084‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP062524.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Hexanol, 2‐et...   7.787     7.6  ng/ul   517837   1   7.722 1362250  20.0
7,9‐Di‐tert‐but...  17.869     4.2  ng/ul   687384   4  17.175 3278690  20.0
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