
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006197.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  12:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137618BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   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‐BP070721.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP006197.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.428   392  398  421 rBV  3093900   5110114  45.31%   9.856%
  2   7.040   666  672  700 rBV  2674239   5050185  44.78%   9.741%
  3   7.852   803  810  826 rBV   634171   1058639   9.39%   2.042%
  4   9.028  1002 1010 1033 rBV  1610883   3107555  27.56%   5.994%
  5  10.663  1279 1288 1308 rBV   708121   1473055  13.06%   2.841%
 
  6  13.116  1698 1705 1738 rBV  4646251   7276183  64.52%  14.034%
  7  14.493  1932 1939 1960 rBV  1056079   1835477  16.28%   3.540%
  8  15.993  2187 2194 2225 rBV  3469277   5749039  50.98%  11.089%
  9  17.245  2400 2407 2424 rBV  1249885   2124552  18.84%   4.098%
 10  19.798  2835 2841 2853 rBV  9421496  11277007 100.00%  21.751%
 
 11  20.992  3039 3044 3048 rBV   307415    522068   4.63%   1.007%
 12  21.045  3049 3053 3057 rVV   426698    581611   5.16%   1.122%
 13  21.098  3058 3062 3070 rVV  1212064   1704269  15.11%   3.287%
 14  21.328  3096 3101 3113 rBV  1663566   2309000  20.48%   4.454%
 15  23.710  3500 3506 3518 rVB2 1220544   2667511  23.65%   5.145%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    51846265
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006197.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  12:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137618BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006197.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  12:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137618BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  (3‐Phenyloxiran‐2‐yl)methyl...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.992    4.52 ng         522068   Chrysene‐d12               21.328

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (3‐Phenyloxiran‐2‐yl)methyl benz... 254 C16H14O3       1000366‐96‐1 56
 2 Morpholine, 4‐phenyl‐               163 C10H13NO       000092‐53‐5 50
 3 1‐Propanol, 2‐[2‐(benzoyloxy)pro... 342 C20H22O5       020109‐39‐1 50
 4 Benzenepropanamide, .alpha.‐(ben... 284 C16H16N2O3     058690‐81‐6 45
 5 Benzoic acid, 2‐benzyloxy‐3‐brom... 348 C17H17BrO3     1000191‐33‐3 37
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Abundance #32818: Morpholine, 4-phenyl-
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Abundance #178311: 1-Propanol, 2-[2-(benzoyloxy)propoxy]-, benzoa
105.0

163.0

45.0 221.0 343.0

21.00

m/z 105.00  100.00%

21.00

m/z 162.95   48.11%

21.00

m/z  77.00   28.60%

21.00

m/z 106.00    8.18%

21.00

m/z  51.00    5.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006197.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  12:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137618BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown21.045                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.045    5.04 ng         581611   Chrysene‐d12               21.328

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Glyoxylamide, N‐phenyl‐             163 C9H9NO2        032331‐52‐5 47
 2 Morpholine, 4‐phenyl‐               163 C10H13NO       000092‐53‐5 39
 3 Benzoic acid, 2‐benzyloxy‐3‐brom... 348 C17H17BrO3     1000191‐33‐3 33
 4 Phthalic acid, 2,6‐dimethoxyphen... 316 C17H16O6       1000315‐74‐1 25
 5 Phthalic acid, 3,5‐dimethylpheny... 284 C17H16O4       1000315‐70‐8 23
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Abundance #33146: Glyoxylamide, N-phenyl-
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Abundance #32818: Morpholine, 4-phenyl-
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Abundance #182366: Benzoic acid, 2-benzyloxy-3-bromopropyl ester
105.0
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21.00

m/z 105.00  100.00%

21.00

m/z 162.95   71.32%

21.00

m/z  77.00   29.66%

21.00

m/z 106.00    7.80%

21.00

m/z 164.00    7.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006197.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  12:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137618BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzoic acid, 2‐(2‐chloroph...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.098   14.76 ng        1704270   Chrysene‐d12               21.328

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzoic acid, 2‐(2‐chlorophenoxy... 276 C15H13ClO3     1000368‐25‐9 72
 2 2‐(2‐(2‐Methoxyethoxy)ethoxy)eth... 268 C14H20O5       1000366‐99‐1 64
 3 Benzoic acid, 2‐(4‐nitrophenoxy)... 287 C15H13NO5      1000368‐92‐7 64
 4 3‐Benzoylamino‐2‐benzyl‐butyric ... 311 C19H21NO3      1000193‐12‐7 64
 5 Diethylene glycol dibenzoate        314 C18H18O5       000120‐55‐8 64
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Abundance Scan 3062 (21.098 min): BP006197.D\data.ms (-3058) (-)
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Abundance #124187: Benzoic acid, 2-(2-chlorophenoxy)ethyl ester
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Abundance #117026: 2-(2-(2-Methoxyethoxy)ethoxy)ethyl benzoate
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Abundance #133475: Benzoic acid, 2-(4-nitrophenoxy)ethyl ester
149.0

77.0

287.0211.0

21.00 21.50

m/z 105.00  100.00%

21.00 21.50

m/z 149.00   85.75%

21.00 21.50

m/z  77.00   40.71%

21.00 21.50

m/z  51.00    9.00%

21.00 21.50

m/z 149.95    8.24%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006197.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  12:55
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137618BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
(3‐Phenyloxiran...  20.992     4.5  ng     522068   5  21.328 2309000  20.0
unknown21.045       21.045     5.0  ng     581611   5  21.328 2309000  20.0
Benzoic acid, 2...  21.098    14.8  ng    1704270   5  21.328 2309000  20.0
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