
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060922\
  Data File : BG053868.D                                          
  Acq On    :  9 Jun 2022  19:54
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3270‐13
  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‐BG060222.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG053868.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.185   301  306  312 rBV    27988     47241   2.04%   0.546%
  2   5.656   379  386  399 rVB   399143    675720  29.22%   7.816%
  3   7.242   648  656  668 rBV   408665    730493  31.59%   8.449%
  4   8.094   794  801  808 rBV    68050    119727   5.18%   1.385%
  5   9.251   989  998 1007 rBV   251341    466383  20.17%   5.394%
 
  6  10.902  1271 1279 1290 rVB    93727    176418   7.63%   2.041%
  7  13.341  1686 1694 1703 rBV   778016   1243665  53.77%  14.385%
  8  14.710  1919 1927 1936 rBV   175800    284592  12.31%   3.292%
  9  16.196  2173 2180 2200 rBV   700481   1147965  49.64%  13.278%
 10  17.453  2387 2394 2401 rBV   261207    402698  17.41%   4.658%
 
 11  20.062  2832 2838 2845 rBV  1730273   2312731 100.00%  26.750%
 12  21.372  3056 3061 3068 rBV2   37062     61124   2.64%   0.707%
 13  21.731  3115 3122 3129 rBV   288113    486832  21.05%   5.631%
 14  24.998  3667 3678 3691 rBV2  162664    490081  21.19%   5.669%
 
 
                        Sum of corrected areas:     8645670
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060922\
  Data File : BG053868.D                                          
  Acq On    :  9 Jun 2022  19:54
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3270‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.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\BG060922\
  Data File : BG053868.D                                          
  Acq On    :  9 Jun 2022  19:54
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3270‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.185    7.89 ng          47241   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.094

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 45
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 38
 3 Diacetamide                         101 C4H7NO2        000625‐77‐4 36
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 35
 5 N‐(n‐Propyl)acetamide               101 C5H11NO        005331‐48‐6 9 
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060922\
  Data File : BG053868.D                                          
  Acq On    :  9 Jun 2022  19:54
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3270‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Dichloroacetic acid, heptad...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.372    2.51 ng          61124   Chrysene‐d12               21.731

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dichloroacetic acid, heptadecyl ... 366 C19H36Cl2O2    1000282‐98‐2 94
 2 Carbonic acid, octadecyl 2,2,2‐t... 444 C21H39Cl3O3    1000314‐56‐3 94
 3 2‐ Chloropropionic acid, hexadec... 332 C19H37ClO2     086711‐81‐1 91
 4 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 91
 5 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 91

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3061 (21.372 min): BG053868.D\data.ms (-3056) (-
57.1

97.1

282.0139.1 208.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #275003: Dichloroacetic acid, heptadecyl ester
57.0

97.0

139.0 238.0180.0 295.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #323545: Carbonic acid, octadecyl 2,2,2-trichloroethyl est
83.0

43.0

125.0

195.0 252.0159.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #239256: 2- Chloropropionic acid, hexadecyl ester
43.0

83.0

125.0
196.0 269.0 332.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.10   92.55%

21.00 21.50

m/z  55.10   82.32%

21.00 21.50

m/z  83.05   78.96%

21.00 21.50

m/z  97.10   65.71%

8270‐BG060222.M Fri Jun 10 18:06:18 2022                                                      Page: 4

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
TP-11C



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060922\
  Data File : BG053868.D                                          
  Acq On    :  9 Jun 2022  19:54
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3270‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.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‐...   5.185     7.9  ng      47241   1   8.094  119727  20.0
Dichloroacetic ...  21.372     2.5  ng      61124   5  21.731  486832  20.0
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