
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN022421\
  Data File : VN066001.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2021  14:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M1473‐01
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 11   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\82N021721W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN066001.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.309   170  177  189 rVB     7891     12854   1.87%   0.327%
  2   3.794   623  639  652 rBV2    5352     14680   2.13%   0.373%
  3   4.036   699  714  725 rBV2    6903     17790   2.58%   0.453%
  4   6.785  1555 1569 1584 rVB3    4104     12437   1.81%   0.316%
  5   7.331  1725 1739 1759 rVB2   22655     59257   8.61%   1.507%
 
  6   7.553  1790 1808 1819 rBV    85389    209198  30.39%   5.321%
  7   7.627  1820 1831 1850 rVB   165161    388165  56.39%   9.873%
  8   7.990  1927 1944 1960 rBV2   94954    221637  32.20%   5.638%
  9   8.550  2103 2118 2138 rBV   238186    499855  72.62%  12.714%
 10   9.132  2290 2299 2309 rBV3    7959     14219   2.07%   0.362%
 
 11   9.370  2361 2373 2386 rVB    11572     22584   3.28%   0.574%
 12  10.058  2572 2587 2606 rBV   372586    688316 100.00%  17.508%
 13  10.823  2815 2825 2836 rBV    31647     56550   8.22%   1.438%
 14  11.376  2983 2997 3020 rBV   329449    592602  86.09%  15.074%
 15  12.106  3214 3224 3236 rBV3   20325     37807   5.49%   0.962%
 
 16  12.373  3295 3307 3327 rBV   251366    434165  63.08%  11.044%
 17  12.672  3390 3400 3409 rBV4    4866     10133   1.47%   0.258%
 18  13.167  3546 3554 3570 rBV6   20709     48308   7.02%   1.229%
 19  13.315  3588 3600 3620 rBV   299517    511738  74.35%  13.017%
 20  14.096  3835 3843 3858 rBV3   45919     79090  11.49%   2.012%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     3931385
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN022421\
  Data File : VN066001.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2021  14:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M1473‐01
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N021721W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN022421\
  Data File : VN066001.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2021  14:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M1473‐01
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N021721W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Nonanal                         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.096    7.73 ug/l        79090   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.315

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonanal                             142 C9H18O         000124‐19‐6 87
 2 Cycloheptane                         98 C7H14          000291‐64‐5 38
 3 Butane, 1‐isocyanato‐                99 C5H9NO         000111‐36‐4 35
 4 Heptane, 4‐chloro‐                  134 C7H15Cl        000998‐95‐8 27
 5 2,3‐Dimethyl‐aziridine               71 C4H9N          002549‐68‐0 27
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN022421\
  Data File : VN066001.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2021  14:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M1473‐01
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N021721W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Nonanal             14.096     7.7  ug/l    79090   4  13.315  511738  50.0
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