
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG021022\
  Data File : BG052363.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1426‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BG020722.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG052363.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.267   296  303  310 rVB    14694     23849   1.15%   0.274%
  2   5.755   378  386  396 rBV   454937    737978  35.45%   8.485%
  3   7.376   654  662  671 rBV   469628    804331  38.63%   9.248%
  4   8.228   800  807  814 rBV    93350    160153   7.69%   1.841%
  5   9.397   998 1006 1014 rBV   292155    521335  25.04%   5.994%
 
  6  11.065  1283 1290 1297 rVB   127996    228572  10.98%   2.628%
  7  13.491  1696 1703 1715 rBV   732457   1153542  55.41%  13.263%
  8  14.872  1932 1938 1947 rBV   210807    330049  15.85%   3.795%
  9  16.358  2184 2191 2208 rBV   671232   1040608  49.98%  11.965%
 10  17.621  2399 2406 2414 rBV   283083    449052  21.57%   5.163%
 
 11  20.217  2842 2848 2853 rBV  1583332   2081940 100.00%  23.938%
 12  21.533  3067 3072 3082 rVB2   62221    106278   5.10%   1.222%
 13  21.939  3134 3141 3148 rBV   305315    506738  24.34%   5.826%
 14  22.790  3276 3286 3287 rBV8   11379     26611   1.28%   0.306%
 15  25.410  3721 3732 3744 rBV2  173546    526253  25.28%   6.051%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     8697289
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG021022\
  Data File : BG052363.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1426‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG020722.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\BG021022\
  Data File : BG052363.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1426‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG020722.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.267    2.98 ng          23849   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.222

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 5‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000109‐49‐9 9 
 3 Butane, 2,3‐dimethyl‐                86 C6H14          000079‐29‐8 9 
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 9 
 5 4‐Penten‐2‐one, 4‐methyl‐            98 C6H10O         003744‐02‐3 7 
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Abundance Scan 303 (5.267 min): BG052363.D\data.ms (-296) (-)
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Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
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Abundance #3549: 5-Hexen-2-one
43.0

55.027.015.0
83.0 98.071.0
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5000

m/z-->

Abundance #2055: Butane, 2,3-dimethyl-
43.0

71.0
27.0

55.0 86.015.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.15  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.15   62.28%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.15   26.60%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.15   11.71%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.15   10.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG021022\
  Data File : BG052363.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1426‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG020722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Heptadecyl heptafluorobutyrate  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.533    4.19 ng         106278   Chrysene‐d12               21.939

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 94
 2 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 94
 3 Pentafluoropropionic acid, penta... 374 C18H31F5O2     959092‐08‐1 93
 4 Trifluoroacetic acid, pentadecyl... 324 C17H31F3O2     959010‐23‐2 93
 5 Heptafluorobutyric acid, pentade... 424 C19H31F7O2     959261‐23‐5 93

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 3072 (21.533 min): BG052363.D\data.ms (-3067) (-
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181.2140.3 282.1221.1
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Abundance #326113: Heptadecyl heptafluorobutyrate
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238.0169.0
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Abundance #292190: Trichloroacetic acid, hexadecyl ester
43.0

83.0

125.0
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m/z-->

Abundance #282680: Pentafluoropropionic acid, pentadecyl ester
57.0

97.0

139.0 210.0 255.0 356.015.0

21.50

m/z  57.10  100.00%

21.50

m/z  43.15   91.86%

21.50

m/z  55.15   81.77%

21.50

m/z  83.15   77.95%

21.50

m/z  69.10   75.31%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG021022\
  Data File : BG052363.D                                          
  Acq On    : 10 Feb 2022  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1426‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG020722.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‐...   5.267     3.0  ng      23849   1   8.222  160153  20.0
Heptadecyl hept...  21.533     4.2  ng     106278   5  21.939  506738  20.0
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