
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN020724\
  Data File : VN080946.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  19:15
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P1372‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 21   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:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N020624W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN080946.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.812   139  146  155 rVB3   44440    128607   6.27%   1.095%
  2   3.277   223  225  239 rVB2   18632     46143   2.25%   0.393%
  3   7.488   932  941  950 rBV3   19178     51436   2.51%   0.438%
  4   8.171  1047 1057 1061 rBV   248696    581554  28.37%   4.950%
  5   8.224  1061 1066 1076 rVB   364308    826393  40.32%   7.034%
 
  6   8.582  1118 1127 1137 rBV2  232716    524451  25.59%   4.464%
  7   9.106  1205 1216 1229 rVB   642496   1344563  65.60%  11.444%
  8   9.353  1252 1258 1264 rBV2   25785     46656   2.28%   0.397%
  9  10.571  1454 1465 1477 rBV   926127   1732389  84.52%  14.745%
 10  11.106  1547 1556 1566 rBV   604094   1096053  53.47%   9.329%
 
 11  11.870  1677 1686 1699 rVB  1151895   2049728 100.00%  17.446%
 12  12.853  1844 1853 1863 rBV   801033   1388914  67.76%  11.822%
 13  13.794  2005 2013 2026 rBV  1137612   1891870  92.30%  16.103%
 14  14.558  2139 2143 2151 rVB4   23335     40005   1.95%   0.341%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11748762
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN020724\
  Data File : VN080946.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  19:15
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P1372‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N020624W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80
0

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VN080946.D\data.ms

 2.812
 3.277

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VN080946.D\data.ms

 7.488

 8.171

 8.224

 8.582

 9.106

 9.353

10.571

11.106

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VN080946.D\data.ms
870

12.853

13.794

14.558

82N020624W.M Thu Feb 08 13:59:05 2024                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
CG-MW-63



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN020724\
  Data File : VN080946.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  19:15
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P1372‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N020624W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.812                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.812    7.78 ug/l       128607   Pentafluorobenzene          8.229

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclobutanol                         72 C4H8O          002919‐23‐5 47
 2 Benzeneethanamine, 2‐fluoro‐.bet... 185 C9H12FNO2      103439‐07‐2 28
 3 Bactobolin                          382 C14H20Cl2N2O6  072615‐20‐4 28
 4 N‐Desmethyltapentadol               207 C13H21NO       1246819‐18‐0 28
 5 sec‐Butylamine                       73 C4H11N         013952‐84‐6 9 
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN020724\
  Data File : VN080946.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  19:15
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P1372‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N020624W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.812         2.812     7.8  ug/l   128607   1   8.229  826393  50.0

82N020624W.M Thu Feb 08 13:59:06 2024                                                      Page:  4

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
CG-MW-63


