
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070721\
  Data File : BG049208.D                                          
  Acq On    :  7 Jul 2021  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2947‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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‐BG063021.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG049208.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.129     7   15   25 rBV4   39244    138298   4.86%   0.990%
  2   3.217    25   30   37 rVB2   19105     46491   1.63%   0.333%
  3   5.173   357  363  372 rBV    22345     41112   1.44%   0.294%
  4   5.643   435  443  454 rBV   878852   1443560  50.71%  10.333%
  5   7.247   707  716  726 rBV   851412   1535972  53.96%  10.995%
 
  6   8.088   851  859  868 rVB   158666    269855   9.48%   1.932%
  7   9.257  1049 1058 1066 rBV   558556   1011352  35.53%   7.239%
  8  10.667  1292 1298 1310 rBV2   20089     43579   1.53%   0.312%
  9  10.908  1332 1339 1347 rBV   197113    363277  12.76%   2.600%
 10  13.352  1745 1755 1767 rBV  1334902   2146971  75.43%  15.368%
 
 11  14.733  1983 1990 1996 rBV   291605    477978  16.79%   3.421%
 12  16.219  2234 2243 2253 rBV  1166619   1815306  63.77%  12.994%
 13  17.483  2450 2458 2465 rBV   352751    551307  19.37%   3.946%
 14  20.085  2895 2901 2908 rBV  2164203   2846470 100.00%  20.375%
 15  21.396  3119 3124 3132 rBV6   38525     88172   3.10%   0.631%
 
 16  21.766  3180 3187 3193 rBV2  339184    564295  19.82%   4.039%
 17  25.074  3741 3750 3761 rVB2  197653    586279  20.60%   4.197%
 
 
                        Sum of corrected areas:    13970274
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070721\
  Data File : BG049208.D                                          
  Acq On    :  7 Jul 2021  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2947‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG063021.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070721\
  Data File : BG049208.D                                          
  Acq On    :  7 Jul 2021  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2947‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG063021.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown3.217                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.217    3.45 ng          46491   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.088

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 38
 2 3‐Hexanol, 3‐methyl‐                116 C7H16O         000597‐96‐6 23
 3 2‐Hydroxy‐2‐methylbutyric acid      118 C5H10O3        003739‐30‐8 9 
 4 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 9 
 5 Acetamide, N‐(2‐hydroxy‐3‐penten... 143 C7H13NO2       093393‐95‐4 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 30 (3.217 min): BG049208.D\data.ms (-25) (-)
73.1

43.1 87.1

59.1
134.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #4492: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

55.0

87.041.0
27.0

101.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #8361: 3-Hexanol, 3-methyl-
73.0

45.0

87.027.0

59.0 101.0

115.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #8705: 2-Hydroxy-2-methylbutyric acid
73.0

55.0

29.0
89.0

103.0

3.20 3.40 3.60

m/z  73.10  100.00%

3.20 3.40 3.60

m/z  43.15   34.18%

3.20 3.40 3.60

m/z  87.10   32.11%

3.20 3.40 3.60

m/z  55.15   18.86%

3.20 3.40 3.60

m/z  71.10   15.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070721\
  Data File : BG049208.D                                          
  Acq On    :  7 Jul 2021  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2947‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG063021.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.173    3.05 ng          41112   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.088

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 59
 2 t‐Butyl nitrite                     103 C4H9NO2        000540‐80‐7 38
 3 2‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000625‐23‐0 38
 4 n‐Propyl t‐butyl ether              116 C7H16O         1000334‐81‐9 33
 5 Silane, ethyldimethyl‐               88 C4H12Si        000758‐21‐4 32

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 363 (5.173 min): BG049208.D\data.ms (-357) (-)
43.1

59.1

101.2
86.1

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

5000

m/z-->

Abundance #8185: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

15.0 101.031.0
83.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4534: t-Butyl nitrite
30.0

43.0

57.0
88.0

15.0
73.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8346: 2-Hexanol, 2-methyl-
59.0

101.0
41.0

27.0 83.015.0 71.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.10  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   51.59%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.20   16.56%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   14.79%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    8.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070721\
  Data File : BG049208.D                                          
  Acq On    :  7 Jul 2021  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2947‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG063021.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  4  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.667    2.40 ng          43579   Naphthalene‐d8             10.908

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 56
 2 2‐Propanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐     176 C9H20O3        000124‐16‐3 50
 3 Ethanol, 2‐[2‐(2‐butoxyethoxy)et... 206 C10H22O4       000143‐22‐6 43
 4 Tetraethylene glycol                194 C8H18O5        000112‐60‐7 42
 5 Pentaethylene glycol                238 C10H22O6       004792‐15‐8 40

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1298 (10.667 min): BG049208.D\data.ms (-1292) (-
57.2

89.0 132.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #32655: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

87.0
132.0107.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #43033: 2-Propanol, 1-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

87.0

131.0
158.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #65550: Ethanol, 2-[2-(2-butoxyethoxy)ethoxy]-
45.0

89.0

26.0 119.069.0 144.0163.0

10.50 11.00

m/z  57.20  100.00%

10.50 11.00

m/z  45.10   89.58%

10.50 11.00

m/z  41.20   33.31%

10.50 11.00

m/z  43.10   19.52%

10.50 11.00

m/z  56.10   18.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070721\
  Data File : BG049208.D                                          
  Acq On    :  7 Jul 2021  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2947‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG063021.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  5  Cyclopentadecane                Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.396    3.13 ng          88172   Chrysene‐d12               21.766

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentadecane                    210 C15H30         000295‐48‐7 90
 2 Nonadecyl trifluoroacetate          380 C21H39F3O2     1000351‐76‐3 80
 3 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 68
 4 n‐Pentadecanol                      228 C15H32O        000629‐76‐5 64
 5 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 64

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3124 (21.396 min): BG049208.D\data.ms (-3119) (-
43.1

83.1

283.0208.2139.1 351.4 393.4

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #69584: Cyclopentadecane
55.0

97.0

210.0139.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #202424: Nonadecyl trifluoroacetate
57.0 97.0

139.0
311.0266.0 362.0182.0 224.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #227401: Heptadecyl heptafluorobutyrate
57.0

97.0

238.0169.0
283.0

21.00 21.50

m/z  43.15  100.00%

21.00 21.50

m/z  57.10   95.34%

21.00 21.50

m/z  55.15   92.63%

21.00 21.50

m/z  41.15   76.08%

21.00 21.50

m/z  69.10   74.28%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070721\
  Data File : BG049208.D                                          
  Acq On    :  7 Jul 2021  20:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2947‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG063021.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown3.217         3.217     3.5  ng      46491   1   8.088  269855  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.173     3.0  ng      41112   1   8.088  269855  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...  10.667     2.4  ng      43579   2  10.908  363277  20.0
Cyclopentadecane    21.396     3.1  ng      88172   5  21.766  564295  20.0
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