
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN061122\
  Data File : BN020117.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3250‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   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‐BN060622.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BN020117.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.281    29   33   40 rBV    33664     45733   0.91%   0.086%
  2   3.687    99  102  118 rBV   168730    292842   5.82%   0.554%
  3   3.934   139  144  149 rVB    18246     29332   0.58%   0.055%
  4   4.028   156  160  164 rVB2    9640     14680   0.29%   0.028%
  5   4.928   308  313  320 rVB3    8094     17512   0.35%   0.033%
 
  6   5.546   414  418  425 rVB4    4293      7277   0.14%   0.014%
  7   6.987   657  663  674 rBV   160186    264662   5.26%   0.500%
  8   7.152   683  691  701 rBV   575237    960694  19.09%   1.816%
  9   7.352   718  725  739 rVV   588520    986085  19.59%   1.864%
 10   7.458   739  743  747 rVB6    4542      6075   0.12%   0.011%
 
 11   7.817   798  804  813 rBV   584086    971899  19.31%   1.837%
 12   7.893   813  817  820 rVB6    4442      6077   0.12%   0.011%
 13   8.522   917  924  937 rBV   505785    829949  16.49%   1.569%
 14   8.969   993 1000 1014 rBV   779297   1296383  25.76%   2.451%
 15   9.693  1114 1123 1133 rBV   610344   1062571  21.11%   2.009%
 
 16  10.228  1206 1214 1230 rBV   859729   1493157  29.67%   2.823%
 17  10.393  1236 1242 1251 rBV2   12352     25824   0.51%   0.049%
 18  10.605  1270 1278 1287 rBV   902052   1591778  31.63%   3.009%
 19  10.740  1293 1301 1317 rBV   820072   1431683  28.45%   2.706%
 20  12.199  1542 1549 1554 rBV2   16557     29090   0.58%   0.055%
 
 21  13.293  1729 1735 1739 rVV8    3607      6585   0.13%   0.012%
 22  13.352  1741 1745 1751 rVB2    9481     15061   0.30%   0.028%
 23  13.857  1823 1831 1843 rBV  1865225   2693296  53.52%   5.091%
 24  14.140  1871 1879 1892 rBV  1977250   3070874  61.02%   5.805%
 25  14.446  1924 1931 1940 rBV  1482189   2206438  43.84%   4.171%
 
 26  14.640  1957 1964 1976 rBV   152251    266945   5.30%   0.505%
 27  14.869  1997 2003 2007 rBV6    8237     12423   0.25%   0.023%
 28  15.187  2049 2057 2064 rBV    96310    139358   2.77%   0.263%
 29  15.257  2064 2069 2074 rVB4    4625      8388   0.17%   0.016%
 30  15.434  2092 2099 2111 rBV  2587594   3984636  79.18%   7.532%
 
 31  15.551  2113 2119 2134 rVV   997434   1400129  27.82%   2.647%
 32  15.675  2136 2140 2146 rVB    34539     48928   0.97%   0.092%
 33  16.222  2229 2233 2239 rVB2    9445     13146   0.26%   0.025%
 34  16.869  2339 2343 2347 rBV2    4342      5571   0.11%   0.011%
 35  16.975  2352 2361 2362 rBV6    5215     10750   0.21%   0.020%
 
 36  17.187  2390 2397 2406 rBV  1766280   2600264  51.67%   4.915%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN061122\
  Data File : BN020117.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3250‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   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‐BN060622.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  17.287  2406 2414 2426 rBV  3018825   4397509  87.38%   8.313%
 38  18.087  2545 2550 2559 rBV    69391    104164   2.07%   0.197%
 39  18.157  2559 2562 2567 rVB2    8403     12322   0.24%   0.023%
 40  18.563  2628 2631 2634 rBV4    3676      5150   0.10%   0.010%
 
 41  18.598  2634 2637 2640 rVB4    4534      5123   0.10%   0.010%
 42  18.822  2671 2675 2678 rVB4    5432      5982   0.12%   0.011%
 43  19.145  2725 2730 2735 rBV2   40804     56680   1.13%   0.107%
 44  19.216  2737 2742 2746 rBV    38679     53985   1.07%   0.102%
 45  19.369  2764 2768 2775 rBV2   35594     53404   1.06%   0.101%
 
 46  19.522  2790 2794 2797 rBV2   17049     20891   0.42%   0.039%
 47  19.581  2797 2804 2811 rBV  3612453   5032601 100.00%   9.513%
 48  20.569  2969 2972 2973 rBV2   11551     11315   0.22%   0.021%
 49  20.633  2981 2983 2986 rBV3    6601      6573   0.13%   0.012%
 50  21.098  3058 3062 3069 rBV2   52190     89958   1.79%   0.170%
 
 51  21.292  3092 3095 3099 rBV3   19735     23725   0.47%   0.045%
 52  21.369  3103 3108 3119 rVV  2007049   2660802  52.87%   5.030%
 53  21.533  3133 3136 3140 rBV4   16053     20958   0.42%   0.040%
 54  21.986  3210 3213 3218 rVB3   22941     27159   0.54%   0.051%
 55  22.251  3255 3258 3264 rVB4   24084     31723   0.63%   0.060%
 
 56  22.469  3291 3295 3300 rVB2   47941     66477   1.32%   0.126%
 57  22.527  3301 3305 3313 rBV   140372    200056   3.98%   0.378%
 58  23.004  3381 3386 3392 rVB    79035    126054   2.50%   0.238%
 59  23.551  3470 3479 3486 rBV2 2101158   4279768  85.04%   8.090%
 60  23.698  3496 3504 3518 rVB2 1101602   2302803  45.76%   4.353%
 
 61  24.298  3600 3606 3614 rVB   103788    202932   4.03%   0.384%
 62  25.098  3737 3742 3752 rVB3   82267    193106   3.84%   0.365%
 63  26.039  3898 3902 3915 rVB3   52894    139579   2.77%   0.264%
 64  26.410  3958 3965 3976 rVB    94516    268004   5.33%   0.507%
 65  27.498  4137 4150 4167 rBV  1370323   4655532  92.51%   8.801%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    52900430
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN061122\
  Data File : BN020117.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3250‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN060622.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\BN061122\
  Data File : BN020117.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3250‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN060622.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Phthalic acid, 3‐methylbut‐...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.410    2.33 ng/ul      268004   Perylene‐d12               23.698

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phthalic acid, 3‐methylbut‐3‐eny... 416 C26H40O4       1000357‐11‐1 83
 2 Phthalic acid, hept‐4‐yl octadec... 516 C33H56O4       1000356‐79‐9 83
 3 Phthalic acid, 4‐methylpent‐2‐yl... 446 C28H46O4       1000356‐88‐4 80
 4 Didecyl phthalate                   446 C28H46O4       000084‐77‐5 80
 5 Phthalic acid, hex‐3‐yl undecyl ... 404 C25H40O4       1000356‐96‐2 80
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Abundance Scan 3965 (26.410 min): BN020117.D\data.ms (-3958) (-
149.0

43.0
321.1 489.0415.9 549.2219.1
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m/z-->

Abundance #311529: Phthalic acid, 3-methylbut-3-enyl tridecyl ester
149.0

68.0

349.0216.0 416.0
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5000

m/z-->

Abundance #340423: Phthalic acid, hept-4-yl octadecyl ester
149.0

57.0 419.0
253.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #324572: Phthalic acid, 4-methylpent-2-yl tetradecyl ester
149.0

43.0
363.0251.0

26.50

m/z 149.00  100.00%

26.50

m/z  43.00   11.56%

26.50

m/z  57.05   11.50%

26.50

m/z 150.00    9.39%

26.50

m/z  41.05    7.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN061122\
  Data File : BN020117.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3250‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN060622.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  tri(2‐Ethylhexyl) trimellitate  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 27.498   40.43 ng/ul     4655530   Perylene‐d12               23.698

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 tri(2‐Ethylhexyl) trimellitate      546 C33H54O6       003319‐31‐1 86
 2 (1‐pentyl‐1H‐indol‐3‐yl)(o‐tolyl... 305 C21H23NO       1000439‐58‐8 32
 3 Cobalt,.eta.‐5‐[1‐t‐butyl‐2‐meth... 305 C16H29BCoN     1000161‐32‐8 25
 4 4‐(Morpholin‐4‐yl)‐6‐(2‐phenylet... 305 C18H15N3O2     1000387‐57‐0 23
 5 (E)‐N‐(5‐Methyl‐1H‐pyrazol‐3‐yl)... 375 C21H25N7       934353‐76‐1 23

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4150 (27.498 min): BN020117.D\data.ms (-4137) (-
305.1

57.0

193.0

113.1
417.2260.1 356.1

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #343463: tri(2-Ethylhexyl) trimellitate
305.0

57.0

193.0

113.0
435.0

260.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #205987: (1-pentyl-1H-indol-3-yl)(o-tolyl)methanone
305.0

248.0

118.0

178.0
65.0
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5000

m/z-->

Abundance #205588: Cobalt,.eta.-5-[1-t-butyl-2-methyl-1-aza-2-borac
305.0

168.0

80.0 246.029.0

27.50

m/z 305.10  100.00%

27.50

m/z  57.00   58.57%

27.50

m/z 193.00   42.09%

27.50

m/z  71.05   34.21%

27.50

m/z  70.05   29.50%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN061122\
  Data File : BN020117.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3250‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN060622.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Phthalic acid, ...  26.410     2.3  ng/ul   268004   6  23.698 2302800  20.0
tri(2‐Ethylhexy...  27.498    40.4  ng/ul  4655530   6  23.698 2302800  20.0
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