
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101322\
  Data File : BG055152.D                                          
  Acq On    : 13 Oct 2022  00:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB148287BL
  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‐BG101322.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG055152.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.340   343  349  358 rVB   101575    152344   5.57%   1.561%
  2   5.816   423  430  438 rBV   409310    648661  23.72%   6.645%
  3   7.432   696  705  714 rBV   431903    722562  26.42%   7.402%
  4   8.301   846  853  859 rVB    84715    141098   5.16%   1.445%
  5   9.471  1044 1052 1060 rBV   242737    434890  15.90%   4.455%
 
  6  11.127  1327 1334 1343 rBV   124274    224306   8.20%   2.298%
  7  13.536  1737 1744 1754 rBV   724381   1120100  40.96%  11.475%
  8  14.905  1971 1977 1984 rBV   228759    356069  13.02%   3.648%
  9  16.380  2222 2228 2238 rBV   692790   1038581  37.97%  10.639%
 10  17.637  2436 2442 2449 rBV   351371    542254  19.83%   5.555%
 
 11  20.217  2875 2881 2887 rBV  2107572   2734952 100.00%  28.018%
 12  21.921  3164 3171 3182 rVB   428852    719923  26.32%   7.375%
 13  24.341  3578 3583 3589 rVB3   14517     28767   1.05%   0.295%
 14  25.334  3741 3752 3765 rVB2  249247    765622  27.99%   7.843%
 15  26.574  3955 3963 3973 rVB2   20251     62392   2.28%   0.639%
 
 16  28.037  4204 4212 4223 rVB6   18461     69039   2.52%   0.707%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9761560
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101322\
  Data File : BG055152.D                                          
  Acq On    : 13 Oct 2022  00:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB148287BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

3.50 4.00 4.50 5.00 5.50 6.00 6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50
0

500000

1000000

1500000

2000000

Time-->

Abundance TIC: BG055152.D\data.ms

 5.340

 5.816  7.432

 8.301

 9.471
11.127

13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50 19.00 19.50 20.00 20.50 21.00 21.50 22.00 22.50
0

500000

1000000

1500000

2000000

Time-->

Abundance TIC: BG055152.D\data.ms

13.536

14.905

16.380

17.637

20.217

21.921

23.00 23.50 24.00 24.50 25.00 25.50 26.00 26.50 27.00 27.50 28.00 28.50 29.00 29.50 30.00 30.50 31.00 31.50 32.00
0

500000

1000000

1500000

2000000

Time-->

Abundance TIC: BG055152.D\data.ms

24.341

25.334

26.574 28.037

8270‐BG101322.M Fri Oct 14 14:10:48 2022                                                      Page: 2

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB148287BL

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB148287BL

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB148287BL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101322\
  Data File : BG055152.D                                          
  Acq On    : 13 Oct 2022  00:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB148287BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.340   21.59 ng         152344   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.301

 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, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 10
 5 Acetamide, N‐(aminocarbonyl)‐       102 C3H6N2O2       000591‐07‐1 9 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 349 (5.340 min): BG055152.D\data.ms (-343) (-)
43.0

59.0

101.0

83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

15.0 101.0
83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

41.0

126.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #4156: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

72.015.0 100.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.00  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.00   53.49%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.00   17.74%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.00   14.81%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.00    8.94%

8270‐BG101322.M Fri Oct 14 14:10:50 2022                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB148287BL

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB148287BL

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB148287BL



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101322\
  Data File : BG055152.D                                          
  Acq On    : 13 Oct 2022  00:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB148287BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.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‐...   5.340    21.6  ng     152344   1   8.301  141098  20.0
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