
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG123022\
  Data File : BG056169.D                                          
  Acq On    : 30 Dec 2022  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB149992BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   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‐BG122722.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG056169.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.380   349  356  363 rBV    48273     75758   1.55%   0.462%
  2   5.856   430  437  448 rBV   710755   1132457  23.10%   6.907%
  3   7.471   702  712  721 rBV   696250   1168620  23.84%   7.127%
  4   8.335   852  859  866 rBV   148114    255764   5.22%   1.560%
  5   9.510  1049 1059 1068 rBV   387694    687475  14.03%   4.193%
 
  6  11.167  1333 1341 1350 rBB   189545    337767   6.89%   2.060%
  7  13.570  1743 1750 1759 rBV  1496119   2364602  48.24%  14.422%
  8  14.945  1976 1984 1991 rVB   366034    586702  11.97%   3.578%
  9  16.420  2227 2235 2250 rBV  1152974   1759398  35.89%  10.731%
 10  17.677  2443 2449 2457 rBV   560157    843228  17.20%   5.143%
 
 11  20.251  2881 2887 2893 rBV  3539992   4901632 100.00%  29.895%
 12  21.972  3173 3180 3189 rVB2  622978   1077662  21.99%   6.573%
 13  24.399  3587 3593 3602 rVB6   20325     51991   1.06%   0.317%
 14  25.427  3757 3768 3782 rVB2  372275   1097753  22.40%   6.695%
 15  26.643  3968 3975 3983 rVB6   20926     55136   1.12%   0.336%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    16395945
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG123022\
  Data File : BG056169.D                                          
  Acq On    : 30 Dec 2022  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB149992BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.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\BG123022\
  Data File : BG056169.D                                          
  Acq On    : 30 Dec 2022  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB149992BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.380    5.92 ng          75758   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.335

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 38
 2 4‐Ethyl‐3‐octanol                   158 C10H22O        019781‐26‐1 38
 3 Guanidine                            59 CH5N3          000113‐00‐8 37
 4 Propane, 1‐ethoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000627‐02‐1 35
 5 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 356 (5.380 min): BG056169.D\data.ms (-349) (-)
59.0

101.0

280.3

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0

73.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #34612: 4-Ethyl-3-octanol
59.0

29.0
98.0 129.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #298: Guanidine
59.0

28.0

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  59.00  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  43.00   79.93%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z 101.00   66.73%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  58.00   19.83%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  98.00   10.70%

8270‐BG122722.M Mon Jan 02 00:16:06 2023                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB149992BL

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB149992BL

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB149992BL

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB149992BL

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB149992BL

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB149992BL



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG123022\
  Data File : BG056169.D                                          
  Acq On    : 30 Dec 2022  13:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : PB149992BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.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‐...   5.380     5.9  ng      75758   1   8.335  255764  20.0
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