
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP101122\
  Data File : BP012075.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  11:42
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5024‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 44   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‐BP101122.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP012075.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.275    46   49   54 rVB    42071     51267   1.03%   0.116%
  2   3.716   122  124  135 rBV    69211    103924   2.09%   0.234%
  3   3.805   135  139  147 rVB    34481     49222   0.99%   0.111%
  4   3.922   155  159  167 rVB    44597     70230   1.41%   0.158%
  5   4.022   172  176  182 rVB    22517     30862   0.62%   0.070%
 
  6   4.399   237  240  245 rVB4    8578     10628   0.21%   0.024%
  7   4.581   269  271  277 rVB7    5032      7598   0.15%   0.017%
  8   4.946   329  333  345 rVB    22057     40773   0.82%   0.092%
  9   5.481   419  424  428 rBV4    6821     12741   0.26%   0.029%
 10   5.852   480  487  494 rVB3   11924     22744   0.46%   0.051%
 
 11   6.340   564  570  575 rBV8    4110      9258   0.19%   0.021%
 12   6.834   649  654  661 rVB10    3990      7087   0.14%   0.016%
 13   7.022   674  686  706 rBV   552528    966772  19.48%   2.180%
 14   7.187   708  714  732 rVB   496053    809405  16.31%   1.826%
 15   7.387   740  748  758 rBV   594069    996711  20.08%   2.248%
 
 16   7.469   758  762  764 rVV3    6457      8044   0.16%   0.018%
 17   7.857   817  828  844 rBV   671941   1130944  22.78%   2.551%
 18   8.399   912  920  925 rBV3    7826     16522   0.33%   0.037%
 19   8.569   942  949  963 rBV   496874    842830  16.98%   1.901%
 20   8.687   963  969  978 rVB    95345    163438   3.29%   0.369%
 
 21   9.022  1019 1026 1033 rBV   525930    875255  17.63%   1.974%
 22   9.181  1051 1053 1059 rVB7    4039      7493   0.15%   0.017%
 23   9.422  1086 1094 1099 rBV4    8145     14914   0.30%   0.034%
 24   9.746  1139 1149 1163 rBV   388879    692852  13.96%   1.563%
 25   9.946  1176 1183 1185 rBV7    4713      9787   0.20%   0.022%
 
 26  10.110  1205 1211 1217 rVB3    9578     16882   0.34%   0.038%
 27  10.287  1233 1241 1263 rBV   632407   1151108  23.19%   2.596%
 28  10.457  1263 1270 1282 rBV2   14162     36172   0.73%   0.082%
 29  10.663  1292 1305 1312 rBV   932685   1600929  32.25%   3.611%
 30  10.710  1312 1313 1322 rVB    25336     27769   0.56%   0.063%
 
 31  10.804  1322 1329 1348 rBV   402628    815451  16.43%   1.839%
 32  11.216  1393 1399 1401 rBV6    5254      8328   0.17%   0.019%
 33  11.345  1414 1421 1423 rBV8    3463      7154   0.14%   0.016%
 34  11.475  1438 1443 1456 rBV8    4783     16840   0.34%   0.038%
 35  11.681  1473 1478 1481 rBV5    5534      8865   0.18%   0.020%
 
 36  12.081  1541 1546 1553 rVB5   10622     16467   0.33%   0.037%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP101122\
  Data File : BP012075.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  11:42
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5024‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 44   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‐BP101122.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  12.181  1557 1563 1567 rVV9    3750      8903   0.18%   0.020%
 38  12.251  1570 1575 1582 rVV2   13566     24068   0.48%   0.054%
 39  12.328  1582 1588 1596 rVB    21614     35663   0.72%   0.080%
 40  12.545  1620 1625 1632 rVB    19894     34304   0.69%   0.077%
 
 41  13.034  1702 1708 1712 rVB6    5607      9494   0.19%   0.021%
 42  13.322  1752 1757 1764 rBV2   21463     34719   0.70%   0.078%
 43  13.669  1810 1816 1817 rBV6    6345     10030   0.20%   0.023%
 44  13.822  1836 1842 1848 rBV2   22996     43839   0.88%   0.099%
 45  13.875  1848 1851 1852 rBV2   10008      9328   0.19%   0.021%
 
 46  13.916  1852 1858 1866 rVV  1181834   1638399  33.01%   3.695%
 47  14.028  1872 1877 1882 rBV2   47704     71069   1.43%   0.160%
 48  14.139  1892 1896 1899 rBV4   17636     24618   0.50%   0.056%
 49  14.198  1899 1906 1920 rVV  1522852   2538140  51.13%   5.724%
 50  14.322  1924 1927 1933 rVB8   18939     29053   0.59%   0.066%
 
 51  14.398  1933 1940 1947 rVB2   19580     33343   0.67%   0.075%
 52  14.504  1947 1958 1966 rBV  1415733   2128785  42.88%   4.801%
 53  14.569  1966 1969 1978 rVB8   12116     28393   0.57%   0.064%
 54  14.716  1988 1994 2010 rBV   265611    568634  11.46%   1.282%
 55  14.904  2024 2026 2027 rBV2    7414      6491   0.13%   0.015%
 
 56  15.010  2042 2044 2049 rBV6    5437     10123   0.20%   0.023%
 57  15.122  2060 2063 2067 rBV6    8137     15021   0.30%   0.034%
 58  15.181  2070 2073 2077 rVB4   19952     27861   0.56%   0.063%
 59  15.292  2087 2092 2096 rBV4   37018     61387   1.24%   0.138%
 60  15.345  2099 2101 2105 rVV    14381     17047   0.34%   0.038%
 
 61  15.498  2120 2127 2134 rBV  2094237   3045021  61.34%   6.868%
 62  15.622  2143 2148 2157 rBV   172230    256477   5.17%   0.578%
 63  16.233  2246 2252 2258 rBV2   64167    135094   2.72%   0.305%
 64  17.022  2382 2386 2390 rBV2  306132    396181   7.98%   0.894%
 65  17.128  2401 2404 2410 rVB    93490    117130   2.36%   0.264%
 
 66  17.263  2421 2427 2432 rBV  1808841   2608591  52.55%   5.883%
 67  17.304  2432 2434 2438 rVV   172897    200841   4.05%   0.453%
 68  17.363  2438 2444 2455 rVV  2278947   3360481  67.70%   7.579%
 69  17.998  2549 2552 2557 rBV   245652    314098   6.33%   0.708%
 70  19.274  2765 2769 2774 rVB   424609    554529  11.17%   1.251%
 
 71  19.598  2819 2824 2837 rBV2 3260696   4963993 100.00%  11.196%
 72  21.051  3069 3071 3075 rVB   413003    410591   8.27%   0.926%
 73  21.351  3117 3122 3126 rBV  2381160   3275589  65.99%   7.388%
 74  23.615  3502 3507 3513 rBV2 2044154   3765752  75.86%   8.493%
 75  23.774  3529 3534 3541 rVB2 1514770   2867927  57.77%   6.468%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP101122\
  Data File : BP012075.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  11:42
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5024‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 44   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‐BP101122.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 
                        Sum of corrected areas:    44338273
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP101122\
  Data File : BP012075.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  11:42
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5024‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101122.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\BP101122\
  Data File : BP012075.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  11:42
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5024‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101122.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Propanol, 1‐chloro‐, phos...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.022    3.04 ng/ul      396181   Phenanthrene‐d10           17.263

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propanol, 1‐chloro‐, phosphate... 326 C9H18Cl3O4P    013674‐84‐5 87
 2 Bis(1‐chloro‐2‐propyl)(3‐chloro‐... 326 C9H18Cl3O4P    137909‐40‐1 58
 3 2‐Propanol, 1‐chloro‐, phosphate... 326 C9H18Cl3O4P    013674‐84‐5 52
 4 Tris(2‐chloropropyl) phosphate      326 C9H18Cl3O4P    006145‐73‐9 43
 5 Bis(3‐chloro‐1‐propyl)(1‐chloro‐... 326 C9H18Cl3O4P    137888‐35‐8 38

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2386 (17.022 min): BP012075.D\data.ms (-2382) (-)
99.0

41.1

157.0

277.1
215.1 343.1 421.4 495.4

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

5000
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Abundance #232392: 2-Propanol, 1-chloro-, phosphate (3:1)
125.0

201.041.0 277.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #232395: Bis(1-chloro-2-propyl)(3-chloro-1-propyl)phosph
99.0

41.0 157.0

233.0292.0

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

5000

m/z-->

Abundance #232390: 2-Propanol, 1-chloro-, phosphate (3:1)
125.0

277.0201.0
45.0

17.00

m/z  99.00  100.00%

17.00

m/z 125.10   97.31%

17.00

m/z  41.10   64.62%

17.00

m/z 157.00   40.12%

17.00

m/z 201.10   39.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP101122\
  Data File : BP012075.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  11:42
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5024‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101122.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐01                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.998    2.41 ng/ul      314098   Phenanthrene‐d10           17.263

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butanethioic acid, 3‐oxo‐, S‐(1‐... 160 C7H12O2S       015780‐62‐8 27
 2 2,7‐Octadien‐4‐ol, 2‐methyl‐6‐me... 152 C10H16O        035628‐00‐3 22
 3 2‐(8‐Chloro‐3,7‐dimethyl‐octa‐2,... 272 C15H25ClO2     118197‐64‐1 22
 4 Ethanone, 1‐(1‐hydroxycyclopentyl)‐ 128 C7H12O2        017160‐89‐3 22
 5 Cyclohexene, 1‐methyl‐4‐[1‐(tetr... 224 C14H24O2       1000162‐73‐4 22
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0
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m/z-->

Abundance Scan 2552 (17.998 min): BP012075.D\data.ms (-2549) (-)
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355.3292.3 476.5535.0416.2
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Abundance #36464: Butanethioic acid, 3-oxo-, S-(1-methylethyl) ester
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Abundance #29317: 2,7-Octadien-4-ol, 2-methyl-6-methylene-, (S)-
85.0

27.0 152.0
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Abundance #163231: 2-(8-Chloro-3,7-dimethyl-octa-2,6-dienyloxy)tetr
85.0

171.0
272.0

18.00

m/z  85.10  100.00%

18.00

m/z  43.10   86.44%

18.00

m/z  79.10   33.86%

18.00

m/z  41.10   30.36%

18.00

m/z 121.15   28.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP101122\
  Data File : BP012075.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  11:42
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5024‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101122.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.051    2.51 ng/ul      410591   Chrysene‐d12               21.351

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxalic acid, isobutyl pentadecyl... 356 C21H40O4       1000309‐38‐0 91
 2 Oxalic acid, isobutyl octadecyl ... 398 C24H46O4       1000309‐38‐3 91
 3 Oxalic acid, isobutyl tetradecyl... 342 C20H38O4       1000309‐37‐9 91
 4 Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ... 370 C22H42O4       1000309‐38‐1 91
 5 Oxalic acid, isobutyl heptadecyl... 384 C23H44O4       1000309‐38‐2 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3071 (21.051 min): BP012075.D\data.ms (-3069) (-)
57.1

125.2
209.2 332.1267.1 455.5390.4 549.5

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

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

5000

m/z-->

Abundance #301027: Oxalic acid, isobutyl octadecyl ester
57.0

297.0125.0 224.0

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

5000

m/z-->

Abundance #251125: Oxalic acid, isobutyl tetradecyl ester
57.0

241.0125.0

21.00

m/z  57.10  100.00%

21.00

m/z  71.10   68.94%

21.00

m/z  43.10   64.48%

21.00

m/z  83.10   51.93%

21.00

m/z  85.10   49.63%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP101122\
  Data File : BP012075.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  11:42
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5024‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP101122.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‐Propanol, 1‐c...  17.022     3.0  ng/ul   396181   4  17.263 2608590  20.0
unknown‐01          17.998     2.4  ng/ul   314098   4  17.263 2608590  20.0
Oxalic acid, is...  21.051     2.5  ng/ul   410591   5  21.351 3275590  20.0
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