
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031062.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2024  06:16
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2159‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BN031062.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.146    23   27   40 rVB    15513     28884   0.45%   0.067%
  2   3.564    96   98  116 rBV    66172    137885   2.13%   0.322%
  3   5.205   373  377  382 rVB4    4809      6684   0.10%   0.016%
  4   5.705   457  462  470 rBV4   11269     22433   0.35%   0.052%
  5   6.628   613  619  625 rBV10    6012     13270   0.20%   0.031%
 
  6   6.810   642  650  664 rVB    91714    162612   2.51%   0.380%
  7   6.975   672  678  695 rVB   425411    686774  10.59%   1.604%
  8   7.169   702  711  720 rBV   390537    630173   9.71%   1.472%
  9   7.634   780  790  796 rBV   414780    660347  10.18%   1.543%
 10   7.699   796  801  808 rVB    90925    137466   2.12%   0.321%
 
 11   7.881   828  832  837 rBV3    6284     11799   0.18%   0.028%
 12   8.251   890  895  901 rBV    16180     26253   0.40%   0.061%
 13   8.340   904  910  918 rBV   313609    489995   7.55%   1.145%
 14   8.451   926  929  936 rVB4    8917     15445   0.24%   0.036%
 15   8.728   969  976  981 rBV   181403    292758   4.51%   0.684%
 
 16   8.793   981  987  993 rVV   539727    877261  13.52%   2.049%
 17   8.840   993  995 1002 rVV    18083     28118   0.43%   0.066%
 18   8.957  1010 1015 1020 rVB6    7674     13359   0.21%   0.031%
 19   9.181  1047 1053 1058 rBV5    7251     16218   0.25%   0.038%
 20   9.504  1100 1108 1114 rBV   410011    671760  10.36%   1.569%
 
 21   9.669  1128 1136 1137 rBV5    9574     16049   0.25%   0.037%
 22   9.734  1143 1147 1157 rVB9   10103     21453   0.33%   0.050%
 23   9.851  1160 1167 1170 rBV7    3025      7477   0.12%   0.017%
 24   9.916  1173 1178 1186 rBV    10645     22142   0.34%   0.052%
 25  10.040  1192 1199 1209 rBV   626351   1036764  15.98%   2.422%
 
 26  10.198  1222 1226 1229 rBV5    5990      9796   0.15%   0.023%
 27  10.328  1242 1248 1256 rVV3   48041     80883   1.25%   0.189%
 28  10.416  1256 1263 1269 rVV   626089   1034507  15.95%   2.417%
 29  10.475  1269 1273 1278 rVB3   22015     35788   0.55%   0.084%
 30  10.557  1280 1287 1307 rBV   589449   1015731  15.66%   2.373%
 
 31  10.951  1350 1354 1361 rVV4   10684     16568   0.26%   0.039%
 32  11.016  1361 1365 1367 rVV4    6751      8746   0.13%   0.020%
 33  11.069  1367 1374 1380 rVB    16598     32101   0.49%   0.075%
 34  11.204  1392 1397 1402 rVB4   13120     23349   0.36%   0.055%
 35  11.316  1414 1416 1423 rVB4    4647      7702   0.12%   0.018%
 
 36  11.404  1427 1431 1442 rVB9    7407     13723   0.21%   0.032%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031062.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2024  06:16
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2159‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  11.592  1458 1463 1466 rBV3   10770     17160   0.26%   0.040%
 38  11.710  1478 1483 1496 rVB    38984     76284   1.18%   0.178%
 39  12.010  1528 1534 1541 rVB2   13397     23049   0.36%   0.054%
 40  12.475  1608 1613 1618 rBV7    5896      8186   0.13%   0.019%
 
 41  12.628  1630 1639 1644 rVV5    6727     14685   0.23%   0.034%
 42  12.734  1653 1657 1666 rVB    12333     22330   0.34%   0.052%
 43  12.887  1676 1683 1686 rBV4    9557     14214   0.22%   0.033%
 44  13.051  1706 1711 1720 rBV    26648     44602   0.69%   0.104%
 45  13.122  1720 1723 1728 rVV2    8932     11818   0.18%   0.028%
 
 46  13.204  1728 1737 1747 rVV   287134    451266   6.96%   1.054%
 47  13.651  1808 1813 1815 rBV5    6791      9291   0.14%   0.022%
 48  13.698  1815 1821 1836 rVB  1363067   1883273  29.03%   4.399%
 49  13.816  1836 1841 1845 rBV6    3667      7025   0.11%   0.016%
 50  13.975  1858 1868 1875 rBV  1551730   2256677  34.79%   5.272%
 
 51  14.034  1875 1878 1883 rVB2   22113     28480   0.44%   0.067%
 52  14.145  1889 1897 1909 rVB    63564    104953   1.62%   0.245%
 53  14.281  1912 1920 1931 rBV  1050911   1516674  23.38%   3.543%
 54  14.498  1951 1957 1963 rBV2   81143    149640   2.31%   0.350%
 55  14.710  1988 1993 1995 rBV5    4455      7627   0.12%   0.018%
 
 56  14.751  1997 2000 2004 rVB6    5525      9310   0.14%   0.022%
 57  14.963  2030 2036 2043 rVB3   13935     23074   0.36%   0.054%
 58  15.092  2054 2058 2060 rBV4   13402     21559   0.33%   0.050%
 59  15.281  2083 2090 2103 rVB  1975028   2939308  45.31%   6.866%
 60  15.398  2103 2110 2121 rBV   516131    758325  11.69%   1.771%
 
 61  15.516  2126 2130 2136 rVB3   12550     20028   0.31%   0.047%
 62  15.651  2149 2153 2164 rVB    26311     47298   0.73%   0.110%
 63  16.063  2219 2223 2228 rVB7    7262     11049   0.17%   0.026%
 64  16.916  2365 2368 2373 rVB6    3989      6903   0.11%   0.016%
 65  17.033  2379 2388 2398 rBV  1387038   1998194  30.80%   4.668%
 
 66  17.127  2398 2404 2418 rVV2 2350125   3442295  53.07%   8.041%
 67  17.322  2433 2437 2442 rVB    15252     20273   0.31%   0.047%
 68  17.704  2497 2502 2511 rBV2  436630    554192   8.54%   1.295%
 69  17.875  2527 2531 2536 rBV7   12937     21339   0.33%   0.050%
 70  17.927  2536 2540 2546 rVV3   34899     56575   0.87%   0.132%
 
 71  18.010  2549 2554 2564 rVB    28022     54065   0.83%   0.126%
 72  18.139  2572 2576 2581 rBV    20895     29949   0.46%   0.070%
 73  18.186  2581 2584 2587 rVB5    9537     11988   0.18%   0.028%
 74  18.998  2717 2722 2725 rBV2   33154     48329   0.75%   0.113%
 75  19.063  2729 2733 2737 rBV    32342     40542   0.63%   0.095%
 
 76  19.222  2756 2760 2766 rBV4   29521     43049   0.66%   0.101%

SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M Mon Apr 22 18:04:34 2024                                                   2

Instrument :
BNA_N
ClientSampleId :
MC0R80

Instrument :
BNA_N
ClientSampleId :
MC0R80

Instrument :
BNA_N
ClientSampleId :
MC0R80



                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031062.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2024  06:16
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2159‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 77  19.433  2790 2796 2803 rBV  3386147   4547303  70.10%  10.623%
 78  19.827  2861 2863 2869 rBV6   11439     13260   0.20%   0.031%
 79  21.263  3101 3107 3120 rBV2 1949284   2878676  44.38%   6.725%
 80  23.968  3558 3567 3582 rVB2 2684262   6486684 100.00%  15.153%
 
 81  24.168  3592 3601 3618 rVB  1553274   3764662  58.04%   8.794%
 
 
                        Sum of corrected areas:    42807736
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031062.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2024  06:16
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2159‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031062.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2024  06:16
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2159‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.699    4.16 ng/ul      137466   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.634

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 86
 2 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 83
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 83
 4 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 83
 5 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 74
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Abundance Scan 801 (7.699 min): BN031062.D\data.ms (-796) (-)
57.0
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133.0 207.0 280.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #15694: 1-Hexanol, 2-ethyl-
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Abundance #15691: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

27.0

98.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #15692: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

27.0
98.0

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  57.00  100.00%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  41.00   38.85%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  43.05   31.56%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  55.00   27.19%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  70.00   22.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031062.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2024  06:16
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2159‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Phenol, 2‐methoxy‐              Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.728    8.87 ng/ul      292758   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.634

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenol, 2‐methoxy‐                  124 C7H8O2         000090‐05‐1 96
 2 Phenol, 2‐methoxy‐                  124 C7H8O2         000090‐05‐1 96
 3 Phenol, 2‐methoxy‐                  124 C7H8O2         000090‐05‐1 93
 4 2,3,5‐Trimethylcyclopent‐2‐enone    124 C8H12O         1000427‐08‐7 86
 5 Phenol, 2‐methoxy‐                  124 C7H8O2         000090‐05‐1 86
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031062.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2024  06:16
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2159‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Vanillin                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.204    5.95 ng/ul      451266   Acenaphthene‐d10           14.281

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Vanillin                            152 C8H8O3         000121‐33‐5 97
 2 Benzaldehyde, 3‐hydroxy‐4‐methoxy‐  152 C8H8O3         000621‐59‐0 96
 3 Benzaldehyde, 3‐hydroxy‐4‐methoxy‐  152 C8H8O3         000621‐59‐0 96
 4 Benzaldehyde, 3‐hydroxy‐4‐methoxy‐  152 C8H8O3         000621‐59‐0 96
 5 Vanillin                            152 C8H8O3         000121‐33‐5 95
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Abundance #30053: Benzaldehyde, 3-hydroxy-4-methoxy-
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031062.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2024  06:16
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2159‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspir...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.704    5.55 ng/ul      554192   Phenanthrene‐d10           17.033

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 99
 2 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 99
 3 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 95
 4 Benzenamine, N,N‐diethyl‐4‐(2‐ni... 220 C12H16N2O2     064462‐51‐7 51
 5 1‐(3‐Amino‐4,6‐dimethylthieno[2,... 220 C11H12N2OS     052505‐42‐7 50
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Abundance #168693: 7,9-Di-tert-butyl-1-oxaspiro(4,5)deca-6,9-diene-
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Abundance #168692: 7,9-Di-tert-butyl-1-oxaspiro(4,5)deca-6,9-diene-
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Abundance #168694: 7,9-Di-tert-butyl-1-oxaspiro(4,5)deca-6,9-diene-
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031062.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2024  06:16
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2159‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Hexanol, 2‐et...   7.699     4.2  ng/ul   137466   1   7.634  660347  20.0
Phenol, 2‐methoxy‐   8.728     8.9  ng/ul   292758   1   7.634  660347  20.0
Vanillin            13.204     6.0  ng/ul   451266   3  14.281 1516670  20.0
7,9‐Di‐tert‐but...  17.704     5.5  ng/ul   554192   4  17.033 1998190  20.0
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