
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG072922\
  Data File : BG054453.D                                          
  Acq On    : 29 Jul 2022  17:34
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3895‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   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‐BG071522.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG054453.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.021     3    5   15 rVB3   13611     28279   2.95%   0.661%
  2   3.109    15   20   32 rVB    45786     88249   9.21%   2.062%
  3   5.571   431  439  451 rBV   147756    254317  26.55%   5.944%
  4   7.180   706  713  727 rVB   167189    289599  30.23%   6.768%
  5   7.985   844  850  858 rVB    58005     97014  10.13%   2.267%
 
  6   9.149  1040 1048 1057 rBV   101497    185440  19.36%   4.334%
  7  10.794  1321 1328 1339 rBB    75074    136103  14.21%   3.181%
  8  13.244  1738 1745 1754 rBB   337457    537139  56.08%  12.553%
  9  14.625  1971 1980 1988 rBB   131047    208116  21.73%   4.864%
 10  16.117  2226 2234 2247 rBV2  313040    490860  51.25%  11.472%
 
 11  17.369  2441 2447 2453 rBV   171454    261873  27.34%   6.120%
 12  19.425  2793 2797 2801 rBV2    9263     12395   1.29%   0.290%
 13  19.783  2855 2858 2863 rBV2    7615     11245   1.17%   0.263%
 14  19.977  2885 2891 2897 rBV   703527    957861 100.00%  22.386%
 15  20.723  3015 3018 3022 rVB    31227     36916   3.85%   0.863%
 
 16  21.270  3107 3111 3117 rBV5   23566     35911   3.75%   0.839%
 17  21.634  3167 3173 3178 rBV   207127    328768  34.32%   7.683%
 18  24.842  3711 3719 3731 rVB2  107376    318806  33.28%   7.451%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4278891
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG072922\
  Data File : BG054453.D                                          
  Acq On    : 29 Jul 2022  17:34
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3895‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG071522.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\BG072922\
  Data File : BG054453.D                                          
  Acq On    : 29 Jul 2022  17:34
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3895‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG071522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.109   18.19 ng          88249   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.985

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 74
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 50
 3 2‐Methyl‐5‐hexen‐3‐ol               114 C7H14O         032815‐70‐6 25
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 25
 5 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 23
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Abundance Scan 20 (3.109 min): BG054453.D\data.ms (-15) (-)
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Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
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29.0
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Abundance #15768: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.041.0 55.0

29.0

15.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #8502: 2-Methyl-5-hexen-3-ol
73.0

55.0
43.0

27.0

15.0

3.20 3.40

m/z  73.10  100.00%

3.20 3.40

m/z  43.10   40.64%

3.20 3.40

m/z  87.10   28.81%

3.20 3.40

m/z  55.10   28.58%

3.20 3.40

m/z  41.10   12.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG072922\
  Data File : BG054453.D                                          
  Acq On    : 29 Jul 2022  17:34
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3895‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG071522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Hexanedioic acid, bis(2‐eth...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.723    2.25 ng          36916   Chrysene‐d12               21.634

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanedioic acid, bis(2‐ethylhex... 370 C22H42O4       000103‐23‐1 87
 2 Hexanedioic acid, dioctyl ester     370 C22H42O4       000123‐79‐5 81
 3 Adipic acid, 2‐hexyl octyl ester    342 C20H38O4       1000353‐71‐5 59
 4 Adipic acid, 2‐ethylhexyl isobut... 314 C18H34O4       1010324‐48‐0 59
 5 Hexanedioic acid, mono(2‐ethylhe... 258 C14H26O4       004337‐65‐9 58
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m/z-->

Abundance Scan 3018 (20.723 min): BG054453.D\data.ms (-3015) (-
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Abundance #279372: Hexanedioic acid, bis(2-ethylhexyl) ester
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Abundance #279246: Hexanedioic acid, dioctyl ester
129.0

57.0

241.0199.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #251044: Adipic acid, 2-hexyl octyl ester
129.0

241.0

43.0
84.0 199.0

20.50 21.00

m/z 129.00  100.00%

20.50 21.00

m/z  57.10   54.62%

20.50 21.00

m/z  55.10   37.36%

20.50 21.00

m/z  70.05   32.24%

20.50 21.00

m/z  71.10   30.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG072922\
  Data File : BG054453.D                                          
  Acq On    : 29 Jul 2022  17:34
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3895‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG071522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1‐Eicosene                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.270    2.18 ng          35911   Chrysene‐d12               21.634

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Eicosene                          280 C20H40         003452‐07‐1 96
 2 Octacosanol                         410 C28H58O        000557‐61‐9 64
 3 Dichloroacetic acid, heptadecyl ... 366 C19H36Cl2O2    1000282‐98‐2 62
 4 Bromoacetic acid, hexadecyl ester   362 C18H35BrO2     005454‐48‐8 60
 5 Pentafluoropropionic acid, octad... 416 C21H37F5O2     959261‐25‐7 58
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0
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Abundance Scan 3111 (21.270 min): BG054453.D\data.ms (-3107) (-
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Abundance #173726: 1-Eicosene
43.0
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280.0140.0 182.0 224.0
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Abundance #308225: Octacosanol
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97.0

139.0
181.0 392.0222.0 292.0 334.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #275003: Dichloroacetic acid, heptadecyl ester
57.0

97.0

139.0 238.0180.0 295.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  55.10   85.52%

21.00 21.50

m/z  43.10   74.90%

21.00 21.50

m/z  69.10   58.04%

21.00 21.50

m/z  97.05   57.03%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG072922\
  Data File : BG054453.D                                          
  Acq On    : 29 Jul 2022  17:34
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3895‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG071522.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   3.109    18.2  ng      88249   1   7.985   97014  20.0
Hexanedioic aci...  20.723     2.3  ng      36916   5  21.634  328768  20.0
1‐Eicosene          21.270     2.2  ng      35911   5  21.634  328768  20.0
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