
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG102221\
  Data File : BG050701.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2021  23:04
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4309‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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‐BG100621.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG050701.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.398   147  155  161 rVB2    7441     14246   2.00%   0.211%
  2   5.326   307  313  320 rBV    31579     52632   7.38%   0.781%
  3   5.796   386  393  402 rBV    44830     88726  12.44%   1.317%
  4   7.394   658  665  680 rVB   185969    344880  48.34%   5.120%
  5   8.252   804  811  826 rVB   223120    388071  54.40%   5.761%
 
  6   8.487   845  851  864 rBV    13550     31154   4.37%   0.462%
  7   9.421  1003 1010 1022 rVB   142578    270167  37.87%   4.011%
  8  10.825  1243 1249 1259 rBV2   21907     47998   6.73%   0.713%
  9  11.013  1276 1281 1285 rBV5    3989      7666   1.07%   0.114%
 10  11.078  1285 1292 1299 rVV   296365    544388  76.31%   8.081%
 
 11  12.059  1454 1459 1463 rVB2    5758     10096   1.42%   0.150%
 12  12.447  1518 1525 1532 rBV3   10156     16807   2.36%   0.250%
 13  12.723  1566 1572 1576 rVB5    4753      8998   1.26%   0.134%
 14  12.929  1601 1607 1609 rBV3    4070      7710   1.08%   0.114%
 15  13.381  1680 1684 1690 rBV5   10340     16846   2.36%   0.250%
 
 16  13.493  1696 1703 1710 rBV   349353    532893  74.70%   7.911%
 17  13.669  1728 1733 1738 rBV3   17057     28737   4.03%   0.427%
 18  13.810  1753 1757 1762 rVB8    4606      9153   1.28%   0.136%
 19  14.051  1795 1798 1802 rVB6    6276      9824   1.38%   0.146%
 20  14.192  1817 1822 1826 rVB3    8946     13067   1.83%   0.194%
 
 21  14.239  1826 1830 1835 rVB5    7079      9575   1.34%   0.142%
 22  14.292  1835 1839 1841 rBV3    8938     13450   1.89%   0.200%
 23  14.321  1841 1844 1848 rVB4   15966     20130   2.82%   0.299%
 24  14.439  1859 1864 1868 rBV7    6138      9379   1.31%   0.139%
 25  14.603  1887 1892 1897 rBV8    6524     13528   1.90%   0.201%
 
 26  14.733  1910 1914 1920 rVB2   22591     28746   4.03%   0.427%
 27  14.874  1930 1938 1944 rVB   405599    673663  94.43%  10.001%
 28  14.932  1944 1948 1956 rVB5    7832     13001   1.82%   0.193%
 29  15.068  1966 1971 1981 rBV5    6890     17670   2.48%   0.262%
 30  15.173  1981 1989 1992 rBV8    6187     15198   2.13%   0.226%
 
 31  15.232  1995 1999 2001 rVV4    5588      9517   1.33%   0.141%
 32  15.267  2001 2005 2009 rVV5    7771     14862   2.08%   0.221%
 33  15.338  2012 2017 2025 rBV9   11008     25541   3.58%   0.379%
 34  15.414  2025 2030 2037 rVB8    5042     10032   1.41%   0.149%
 35  15.473  2037 2040 2045 rBV7    8271     17402   2.44%   0.258%
 
 36  15.643  2064 2069 2072 rBV6    7785     16354   2.29%   0.243%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG102221\
  Data File : BG050701.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2021  23:04
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4309‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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‐BG100621.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  15.679  2072 2075 2080 rVB3   32721     40549   5.68%   0.602%
 38  15.737  2080 2085 2089 rBV6    5569     10076   1.41%   0.150%
 39  15.914  2109 2115 2121 rBV2    9893     20425   2.86%   0.303%
 40  16.037  2133 2136 2139 rBV3    8271      9815   1.38%   0.146%
 
 41  16.078  2139 2143 2149 rVB3   17630     30394   4.26%   0.451%
 42  16.119  2149 2150 2156 rVB6    6884      8122   1.14%   0.121%
 43  16.301  2177 2181 2185 rBV6    8951     12714   1.78%   0.189%
 44  16.354  2188 2190 2196 rVB7    8004     14669   2.06%   0.218%
 45  16.542  2218 2222 2224 rBV2   34961     51905   7.28%   0.771%
 
 46  16.566  2224 2226 2235 rVB3   36562     47173   6.61%   0.700%
 47  16.713  2247 2251 2254 rVB6    7609      9681   1.36%   0.144%
 48  16.883  2276 2280 2281 rBV4    6182      8695   1.22%   0.129%
 49  16.965  2292 2294 2298 rVB5    5882      8207   1.15%   0.122%
 50  17.259  2342 2344 2347 rBV4    6901      7936   1.11%   0.118%
 
 51  17.330  2352 2356 2360 rBV    30901     41177   5.77%   0.611%
 52  17.388  2360 2366 2371 rBV4   25957     45135   6.33%   0.670%
 53  17.618  2398 2405 2409 rBV   440738    713421 100.00%  10.591%
 54  17.659  2409 2412 2418 rVB   114069    165014  23.13%   2.450%
 55  17.753  2424 2428 2431 rVB    14112     18683   2.62%   0.277%
 
 56  17.806  2434 2437 2442 rVB4   13950     18243   2.56%   0.271%
 57  18.011  2467 2472 2478 rVB2   16201     31251   4.38%   0.464%
 58  18.076  2479 2483 2489 rVB    31559     43351   6.08%   0.644%
 59  18.487  2549 2553 2556 rBV    14720     18678   2.62%   0.277%
 60  18.687  2582 2587 2589 rBV3   22548     40331   5.65%   0.599%
 
 61  18.757  2596 2599 2603 rBV    33490     43556   6.11%   0.647%
 62  18.981  2633 2637 2639 rBV3   16272     23066   3.23%   0.342%
 63  19.386  2702 2706 2711 rBV2   53001     80895  11.34%   1.201%
 64  19.656  2747 2752 2757 rBV   198034    294212  41.24%   4.368%
 65  20.015  2809 2813 2820 rVB   174600    266583  37.37%   3.957%
 
 66  20.203  2840 2845 2850 rVB   425881    576640  80.83%   8.560%
 67  21.918  3130 3137 3142 rBV2  343715    683554  95.81%  10.147%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6736258
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG102221\
  Data File : BG050701.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2021  23:04
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4309‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.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\BG102221\
  Data File : BG050701.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2021  23:04
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4309‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.326    2.71 ng          52632   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.252

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 39
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 32
 4 1,8‐Nonanediol, 8‐methyl‐           174 C10H22O2       054725‐73‐4 17
 5 3‐Hexanol                           102 C6H14O         000623‐37‐0 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 313 (5.326 min): BG050701.D\data.ms (-307) (-)
43.0

59.0

101.0

83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.0

31.0 83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #9311: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

57.0

101.029.0
15.0 73.0 85.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #4529: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0

15.0 58.028.0 84.070.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  42.95  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.00   57.16%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.00   21.60%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.00   17.54%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.10    7.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG102221\
  Data File : BG050701.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2021  23:04
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4309‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown19.386                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.386    2.27 ng          80895   Phenanthrene‐d10           17.618

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 46
 2 Phenanthrene, 2,3‐dimethyl‐         206 C16H14         003674‐65‐5 46
 3 9,10‐Dimethylanthracene             206 C16H14         000781‐43‐1 46
 4 1H‐Indene, 2‐methyl‐3‐phenyl‐       206 C16H14         035099‐60‐6 46
 5 3‐Methyl‐1‐phenyl‐1H‐indene         206 C16H14         022360‐63‐0 42

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2706 (19.386 min): BG050701.D\data.ms (-2702) (-
57.0

206.1

99.0 165.0 252.9 301.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

99.0 141.0 183.0 226.023.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #82943: Phenanthrene, 2,3-dimethyl-
206.0

89.0
165.051.0 126.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #82933: 9,10-Dimethylanthracene
206.0

89.0
165.0127.051.0

19.00 19.50

m/z  57.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.05   72.20%

19.00 19.50

m/z  71.00   68.44%

19.00 19.50

m/z 206.10   66.18%

19.00 19.50

m/z  85.00   43.94%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG102221\
  Data File : BG050701.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2021  23:04
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4309‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG100621.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‐...   5.326     2.7  ng      52632   1   8.252  388071  20.0
unknown19.386       19.386     2.3  ng      80895   4  17.618  713421  20.0
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