
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112522\
  Data File : BP012747.D                                          
  Acq On    : 26 Nov 2022  02:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5592‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   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‐BP112522.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP012747.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.370    26   31   38 rBV  5246185   7481886  15.32%   4.139%
  2   3.434    38   42   57 rVB  3154435   3959617   8.11%   2.190%
  3   3.823   105  108  120 rBV   643827    908819   1.86%   0.503%
  4   4.064   145  149  154 rVB    51431     71695   0.15%   0.040%
  5   4.164   161  166  171 rBV    39056     49737   0.10%   0.028%
 
  6   4.705   251  258  276 rBV  26622272  48829649 100.00%  27.011%
  7   5.099   319  325  338 rBV  1830963   2528261   5.18%   1.399%
  8   7.169   670  677  689 rBV   613219    965307   1.98%   0.534%
  9   7.346   700  707  714 rBV  1673130   2578837   5.28%   1.427%
 10   7.546   733  741  752 rBV  1691093   2660174   5.45%   1.472%
 
 11   8.022   813  822  829 rBV  1739496   2683699   5.50%   1.485%
 12   8.722   933  941  955 rBV  1614414   2563176   5.25%   1.418%
 13   9.187  1012 1020 1031 rBV  1763431   2780089   5.69%   1.538%
 14   9.910  1133 1143 1157 rBV  1327694   2179715   4.46%   1.206%
 15  10.452  1226 1235 1251 rBV  2508317   4240142   8.68%   2.346%
 
 16  10.840  1293 1301 1312 rBV  2402836   4064387   8.32%   2.248%
 17  10.969  1315 1323 1336 rBV  1462841   2443506   5.00%   1.352%
 18  12.351  1548 1558 1565 rBV  1095749   1710460   3.50%   0.946%
 19  12.416  1565 1569 1575 rVB    47423     83280   0.17%   0.046%
 20  14.063  1841 1849 1861 rBV  5572882   7568459  15.50%   4.187%
 
 21  14.351  1891 1898 1917 rVB  5929808   8609479  17.63%   4.763%
 22  14.657  1943 1950 1958 rBV  3918395   5790688  11.86%   3.203%
 23  14.828  1973 1979 1992 rBV   423640    678804   1.39%   0.375%
 24  15.063  2015 2019 2025 rBV2   68299    101209   0.21%   0.056%
 25  15.651  2112 2119 2130 rBV  7992822  11556677  23.67%   6.393%
 
 26  15.757  2130 2137 2148 rVV  1962280   2576302   5.28%   1.425%
 27  15.887  2153 2159 2168 rVB2   35701     71592   0.15%   0.040%
 28  17.410  2411 2418 2428 rBV  4618737   6482315  13.28%   3.586%
 29  17.510  2428 2435 2448 rBV  9402685  12991840  26.61%   7.187%
 30  18.281  2562 2566 2573 rBV   197283    252618   0.52%   0.140%
 
 31  18.363  2575 2580 2585 rVV   196196    268630   0.55%   0.149%
 32  19.316  2738 2742 2747 rBV   107352    142627   0.29%   0.079%
 33  19.381  2749 2753 2759 rVV    99978    158700   0.33%   0.088%
 34  19.510  2771 2775 2783 rBV   140537    198283   0.41%   0.110%
 35  19.739  2808 2814 2832 rBV  10034712  13380114  27.40%   7.402%
 
 36  21.498  3107 3113 3125 rBV  3304407   4685839   9.60%   2.592%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112522\
  Data File : BP012747.D                                          
  Acq On    : 26 Nov 2022  02:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5592‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   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‐BP112522.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  23.851  3505 3513 3521 rBV2 4132758   8487465  17.38%   4.695%
 38  24.010  3534 3540 3554 rVB2 1863034   3990410   8.17%   2.207%
 
 
                        Sum of corrected areas:   180774487
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112522\
  Data File : BP012747.D                                          
  Acq On    : 26 Nov 2022  02:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5592‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP112522.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\BP112522\
  Data File : BP012747.D                                          
  Acq On    : 26 Nov 2022  02:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5592‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP112522.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.099   18.84 ng/ul     2528260   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.022

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 59
 3 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 45
 4 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 40
 5 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 38
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Abundance Scan 325 (5.099 min): BP012747.D\data.ms (-319) (-)
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Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
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Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   49.46%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 100.95   17.70%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  57.95   17.55%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05    7.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112522\
  Data File : BP012747.D                                          
  Acq On    : 26 Nov 2022  02:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5592‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP112522.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.352    8.42 ng/ul     1710460   Naphthalene‐d8             10.840

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Chloro‐5‐hydroxy‐2,4,6‐cyclohe... 156 C7H5ClO2       007009‐16‐7 43
 2 6‐Isopropylquinoline                171 C12H13N        000135‐79‐5 38
 3 1,2,3,4‐Tetrahydropentalene, 1,1... 171 C12H13N        1000217‐18‐6 37
 4 Cyclopentanone, O‐(trimethylsily... 171 C8H17NOSi      026208‐87‐7 32
 5 2‐Chloro‐4,6‐dimethyl‐3‐pyridina... 156 C7H9ClN2       140413‐40‐7 32
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Abundance #33464: 2-Chloro-5-hydroxy-2,4,6-cycloheptatrien-1-one
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Abundance #46454: 6-Isopropylquinoline
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Abundance #46499: 1,2,3,4-Tetrahydropentalene, 1,1-dimethyl-3-cya
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112522\
  Data File : BP012747.D                                          
  Acq On    : 26 Nov 2022  02:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5592‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP112522.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‐Pentanone, 4‐...   5.099    18.8  ng/ul  2528260   1   8.022 2683700  20.0
unknown‐01          12.352     8.4  ng/ul  1710460   2  10.840 4064390  20.0
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