
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091422\
  Data File : BG054947.D                                          
  Acq On    : 14 Sep 2022  17:22
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N4578‐27
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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_G\Methods\8270‐BG082522.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG054947.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.194   318  324  333 rVB    22449     36419   1.78%   0.346%
  2   5.676   399  406  416 rBV   551611    896189  43.88%   8.514%
  3   7.292   673  681  696 rBV   561872    979447  47.96%   9.305%
  4   8.132   817  824  832 rBV   147983    258307  12.65%   2.454%
  5   9.307  1015 1024 1035 rBV   315624    585094  28.65%   5.558%
 
  6  10.712  1256 1263 1280 rBV    21377     49531   2.43%   0.471%
  7  10.964  1297 1306 1313 rBV   208020    387687  18.98%   3.683%
  8  13.397  1712 1720 1728 rBV   955698   1544675  75.63%  14.674%
  9  14.772  1947 1954 1963 rVB   348753    551950  27.02%   5.243%
 10  16.258  2201 2207 2224 rBV   654930   1074204  52.59%  10.205%
 
 11  17.521  2416 2422 2429 rBV   402348    629195  30.81%   5.977%
 12  18.679  2615 2619 2625 rBV6   21993     41724   2.04%   0.396%
 13  20.118  2859 2864 2872 rVB  1531699   2042409 100.00%  19.403%
 14  21.411  3081 3084 3094 rBV2   48037     88662   4.34%   0.842%
 15  21.816  3147 3153 3159 rVB2  366732    636139  31.15%   6.043%
 
 16  25.189  3719 3727 3740 rVB2  239341    724763  35.49%   6.885%
 
 
                        Sum of corrected areas:    10526395
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091422\
  Data File : BG054947.D                                          
  Acq On    : 14 Sep 2022  17:22
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N4578‐27
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG082522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT 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_G\Data\BG091422\
  Data File : BG054947.D                                          
  Acq On    : 14 Sep 2022  17:22
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N4578‐27
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG082522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.194    2.82 ng          36419   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.132

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 59
 2 (+‐)‐4‐Amino‐4,5‐dihydro‐2(3H)‐f... 101 C4H7NO2        016504‐58‐8 28
 3 2‐Butanol, 1‐chloro‐                108 C4H9ClO        001873‐25‐2 12
 4 Guanidine                            59 CH5N3          000113‐00‐8 9 
 5 5‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000109‐49‐9 9 
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0
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m/z-->

Abundance Scan 324 (5.194 min): BG054947.D\data.ms (-318) (-)
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83.1
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Abundance #9280: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.027.0 83.071.0
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0
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m/z-->

Abundance #4542: (+-)-4-Amino-4,5-dihydro-2(3H)-furanone
43.0

101.0

28.0 59.0
84.0

15.0 71.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #5949: 2-Butanol, 1-chloro-
59.0

31.0
79.0

45.0

15.0 92.0 109.0

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.05  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.10   66.13%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.10   25.99%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.10   16.43%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.10   10.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091422\
  Data File : BG054947.D                                          
  Acq On    : 14 Sep 2022  17:22
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N4578‐27
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG082522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.712    2.56 ng          49531   Naphthalene‐d8             10.964

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 72
 3 Butane, 1,1'‐[oxybis(2,1‐ethaned... 218 C12H26O3       000112‐73‐2 64
 4 Ethanol, 2‐[2‐(2‐butoxyethoxy)et... 206 C10H22O4       000143‐22‐6 50
 5 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 50

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1263 (10.712 min): BG054947.D\data.ms (-1256) (-
57.1

41.1
75.1

101.1
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0

5000

m/z-->

Abundance #38401: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

75.0
100.0 132.0116.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #38409: Ethanol, 2-[2-(2-methylpropoxy)ethoxy]-
45.0

89.0
29.0

73.0 119.0 144.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #96404: Butane, 1,1'-[oxybis(2,1-ethanediyloxy)]bis-
57.0

41.0
75.0

101.0
131.015.0

10.50 11.00

m/z  57.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  45.10   85.56%

10.50 11.00

m/z  41.10   27.46%

10.50 11.00

m/z  75.10   15.56%

10.50 11.00

m/z  56.10   14.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091422\
  Data File : BG054947.D                                          
  Acq On    : 14 Sep 2022  17:22
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N4578‐27
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG082522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Oxalic acid, hexadecyl prop...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.411    2.79 ng          88662   Chrysene‐d12               21.816

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxalic acid, hexadecyl propyl ester 356 C21H40O4       1000309‐26‐9 90
 2 1‐Eicosene                          280 C20H40         003452‐07‐1 83
 3 1‐Dodecanol, 2‐octyl‐               298 C20H42O        005333‐42‐6 81
 4 1‐Decanol, 2‐octyl‐                 270 C18H38O        045235‐48‐1 74
 5 1‐Dodecanol, 2‐hexyl‐               270 C18H38O        110225‐00‐8 74
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3084 (21.411 min): BG054947.D\data.ms (-3081) (-
57.1

97.1

141.1 254.0209.1 341.1290.0
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Abundance #265841: Oxalic acid, hexadecyl propyl ester
43.0

83.0

269.0

125.0
196.0 312.0
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Abundance #173727: 1-Eicosene
43.0

83.0

125.0 280.0

167.0 209.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #197438: 1-Dodecanol, 2-octyl-
57.0

97.0

139.0 280.0182.0 224.0

21.50

m/z  57.10  100.00%

21.50

m/z  43.10   82.59%

21.50

m/z  71.10   71.28%

21.50

m/z  55.10   59.00%

21.50

m/z  83.10   53.57%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091422\
  Data File : BG054947.D                                          
  Acq On    : 14 Sep 2022  17:22
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N4578‐27
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG082522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT 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‐...   5.194     2.8  ng      36419   1   8.132  258307  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...  10.712     2.6  ng      49531   2  10.964  387687  20.0
Oxalic acid, he...  21.411     2.8  ng      88662   5  21.816  636139  20.0
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