
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006202.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  15:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137646BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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: BP006202.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   393  398  420 rBV  2703873   4399883  57.44%  11.370%
  2   7.040   666  672  696 rBV  2294973   4301814  56.16%  11.117%
  3   7.852   802  810  827 rBV   496412    854860  11.16%   2.209%
  4   9.022  1001 1009 1031 rBV  1324621   2623175  34.24%   6.779%
  5  10.657  1280 1287 1311 rBV   521526   1164250  15.20%   3.009%
 
  6  13.116  1695 1705 1732 rBV  3614692   5674201  74.07%  14.663%
  7  14.498  1932 1940 1957 rBV   761084   1352891  17.66%   3.496%
  8  15.986  2186 2193 2220 rBV  2319151   3969557  51.82%  10.258%
  9  17.245  2400 2407 2425 rBV   841216   1499582  19.58%   3.875%
 10  19.792  2835 2840 2853 rBV  6243088   7660223 100.00%  19.795%
 
 11  20.986  3039 3043 3048 rBV   168661    300829   3.93%   0.777%
 12  21.045  3049 3053 3057 rVV   265841    348626   4.55%   0.901%
 13  21.098  3058 3062 3070 rBV   708421   1045402  13.65%   2.701%
 14  21.321  3096 3100 3107 rBV2 1128393   1563860  20.42%   4.041%
 15  23.710  3500 3506 3520 rVB2  850297   1938278  25.30%   5.009%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    38697431
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006202.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  15:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137646BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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 : BP006202.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  15:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137646BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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  unknown20.986                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.986    3.85 ng         300829   Chrysene‐d12               21.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Morpholine, 4‐phenyl‐               163 C10H13NO       000092‐53‐5 40
 2 Benzamide, N‐acetyl‐                163 C9H9NO2        001575‐95‐7 9 
 3 Benzoic acid, 2‐benzyloxy‐3‐brom... 348 C17H17BrO3     1000191‐33‐3 9 
 4 Benzamide, N‐propyl‐                163 C10H13NO       010546‐70‐0 9 
 5 Benzenepropanamide, .alpha.‐(ben... 284 C16H16N2O3     058690‐81‐6 9 
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Abundance Scan 3043 (20.986 min): BP006202.D\data.ms (-3039) (-)
105.0
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Abundance #33139: Benzamide, N-acetyl-
105.0

163.0
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Abundance #182366: Benzoic acid, 2-benzyloxy-3-bromopropyl ester
105.0

163.0

41.0 243.0 349.0

21.00

m/z 105.00  100.00%

21.00

m/z 163.05   40.84%

21.00

m/z  77.00   26.00%

21.00

m/z 106.00    7.63%

21.00

m/z  51.00    5.12%

8270E‐BP070721.M Wed Jul 14 14:56:17 2021                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
PB137646BL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006202.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  15:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137646BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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  Morpholine, 4‐phenyl‐           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.045    4.46 ng         348626   Chrysene‐d12               21.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Morpholine, 4‐phenyl‐               163 C10H13NO       000092‐53‐5 59
 2 Glyoxylamide, N‐phenyl‐             163 C9H9NO2        032331‐52‐5 47
 3 (3‐Phenyloxiran‐2‐yl)methyl benz... 254 C16H14O3       1000366‐96‐1 40
 4 .delta.2‐1,3,4‐Oxadiazolin‐5‐one... 163 C7H5N3O2       002845‐82‐1 38
 5 N‐(4‐Formyl‐phenyl)‐N‐methyl‐for... 163 C9H9NO2        079213‐80‐2 37
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0
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m/z-->

Abundance Scan 3053 (21.045 min): BP006202.D\data.ms (-3049) (-)
105.0

163.1

41.0 281.1341.0 476.0398.9222.1 535.0
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0
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Abundance #32818: Morpholine, 4-phenyl-
105.0

163.0

27.0
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0
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m/z-->

Abundance #33146: Glyoxylamide, N-phenyl-
163.0

43.0

104.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #105594: (3-Phenyloxiran-2-yl)methyl benzoate
105.0

163.0

39.0 254.0

21.00

m/z 105.00  100.00%

21.00

m/z 163.10   68.81%

21.00

m/z  77.00   30.01%

21.00

m/z 106.00    7.95%

21.00

m/z 164.05    6.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006202.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  15:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137646BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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  Diethylene glycol dibenzoate    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.098   13.37 ng        1045400   Chrysene‐d12               21.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Diethylene glycol dibenzoate        314 C18H18O5       000120‐55‐8 74
 2 2‐(2‐(2‐Methoxyethoxy)ethoxy)eth... 268 C14H20O5       1000366‐99‐1 74
 3 Benzoic acid, 2‐(3‐nitrophenyl)e... 271 C15H13NO4      1000368‐22‐4 72
 4 2,2'‐(Ethane‐1,2‐diylbis(oxy))bi... 358 C20H22O6       1000366‐99‐4 72
 5 1,3‐Dioxolane, 2‐(methoxymethyl)... 194 C11H14O3       1000156‐71‐2 59
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Abundance Scan 3062 (21.098 min): BP006202.D\data.ms (-3058) (-)
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Abundance #156211: Diethylene glycol dibenzoate
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Abundance #117026: 2-(2-(2-Methoxyethoxy)ethoxy)ethyl benzoate
105.0

45.0

179.0
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Abundance #120019: Benzoic acid, 2-(3-nitrophenyl)ethyl ester
149.0

77.0

21.00 21.50

m/z 105.00  100.00%

21.00 21.50

m/z 149.00   81.90%

21.00 21.50

m/z  77.00   40.06%

21.00 21.50

m/z  51.00    9.39%

21.00 21.50

m/z 150.00    8.08%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071321\
  Data File : BP006202.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2021  15:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB137646BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown20.986       20.986     3.9  ng     300829   5  21.321 1563860  20.0
Morpholine, 4‐p...  21.045     4.5  ng     348626   5  21.321 1563860  20.0
Diethylene glyc...  21.098    13.4  ng    1045400   5  21.321 1563860  20.0
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