
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN021623\
  Data File : VN076723.D                                          
  Acq On    : 16 Feb 2023  19:52
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1549‐02
  Misc      : 1.00g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 25   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\82N021323W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN076723.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.307    56   63   68 rBV3   11251     22961   1.24%   0.229%
  2   2.813   138  149  150 rBV5   24129     45692   2.46%   0.455%
  3   2.896   153  163  164 rBV9   32914     79940   4.31%   0.796%
  4   5.042   519  528  530 rBV    14347     28557   1.54%   0.284%
  5   8.172  1049 1060 1064 rBV   232961    575173  30.98%   5.727%
 
  6   8.225  1064 1069 1078 rVB   434197    945752  50.94%   9.418%
  7   8.583  1120 1130 1137 rBV   283789    624761  33.65%   6.221%
  8   8.654  1137 1142 1148 rBV2   74317    185808  10.01%   1.850%
  9   8.719  1148 1153 1155 rBV2   33103     52777   2.84%   0.526%
 10   9.101  1209 1218 1232 rBV   669833   1355748  73.03%  13.500%
 
 11  10.566  1459 1467 1474 rBV   984379   1856439 100.00%  18.486%
 12  10.630  1474 1478 1489 rVV   133205    245294  13.21%   2.443%
 13  11.871  1680 1689 1701 rBV   866633   1580008  85.11%  15.733%
 14  11.966  1701 1705 1709 rVB2   11802     19495   1.05%   0.194%
 15  12.071  1717 1723 1733 rVB2   51062     98445   5.30%   0.980%
 
 16  12.401  1772 1779 1784 rBV4   13142     24724   1.33%   0.246%
 17  12.854  1848 1856 1865 rVB   621525   1049623  56.54%  10.452%
 18  13.795  2009 2016 2025 rBV   746079   1230691  66.29%  12.255%
 19  14.554  2142 2145 2150 rBV6   11796     20591   1.11%   0.205%
 
 
                        Sum of corrected areas:    10042479
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN021623\
  Data File : VN076723.D                                          
  Acq On    : 16 Feb 2023  19:52
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1549‐02
  Misc      : 1.00g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N021323W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN021623\
  Data File : VN076723.D                                          
  Acq On    : 16 Feb 2023  19:52
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1549‐02
  Misc      : 1.00g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N021323W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Acetic acid                     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.654    9.82 ug/l       185808   Pentafluorobenzene          8.225

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetic acid                          60 C2H4O2         000064‐19‐7 86
 2 Hydrazine, 1,2‐dimethyl‐             60 C2H8N2         000540‐73‐8 64
 3 Cyclohexan‐1,4,5‐triol‐3‐one‐1‐c... 190 C7H10O6        1000128‐45‐5 40
 4 Hydroperoxide, 1‐methylpentyl       118 C6H14O2        024254‐55‐5 36
 5 Hydrazine, 1,1‐dimethyl‐             60 C2H8N2         000057‐14‐7 9 
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43.0

166.064.7 98.7

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #301: Acetic acid
43.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->
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Abundance #65065: Cyclohexan-1,4,5-triol-3-one-1-carboxylic acid
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m/z  43.00  100.00%
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m/z  45.00   88.19%
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m/z  59.95   60.26%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  42.00   18.03%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  44.00   13.53%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN021623\
  Data File : VN076723.D                                          
  Acq On    : 16 Feb 2023  19:52
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1549‐02
  Misc      : 1.00g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N021323W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Acetic acid          8.654     9.8  ug/l   185808   1   8.225  945752  50.0
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