
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN030624\
  Data File : VN081330.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2024  16:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P1683‐01 20X
  Misc      : 5.04g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 19   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\82N030524W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN081330.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.824   139  148  155 rBV2   34376    105009   5.87%   1.114%
  2   8.171  1044 1057 1061 rBV   247987    583226  32.62%   6.189%
  3   8.224  1061 1066 1079 rVB   444698    991596  55.46%  10.522%
  4   8.583  1116 1127 1134 rBV   281000    621617  34.77%   6.596%
  5   8.665  1134 1141 1144 rBV4   18713     43362   2.43%   0.460%
 
  6   9.106  1206 1216 1228 rBV   646892   1338688  74.87%  14.205%
  7  10.571  1456 1465 1477 rBV   960061   1787985 100.00%  18.973%
  8  11.865  1676 1685 1701 rBV   866902   1550711  86.73%  16.455%
  9  12.853  1844 1853 1863 rBV   647308   1086348  60.76%  11.528%
 10  13.794  2006 2013 2020 rBV   773650   1287350  72.00%  13.661%
 
 11  14.953  2205 2210 2219 rBV8   12787     27863   1.56%   0.296%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9423755
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN030624\
  Data File : VN081330.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2024  16:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P1683‐01 20X
  Misc      : 5.04g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N030524W.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\VN030624\
  Data File : VN081330.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2024  16:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P1683‐01 20X
  Misc      : 5.04g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N030524W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.824                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.824    5.29 ug/l       105009   Pentafluorobenzene          8.224

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Propoxyamphetamine                193 C12H19NO       1000124‐04‐4 12
 2 Ethyl 2‐(2‐chloroacetamido)‐3,3,... 263 C7H9ClF3NO4    1000224‐74‐2 12
 3 Xanthine, 8‐[4‐[[(isopropylamino... 427 C22H29N5O4     1000116‐67‐8 12
 4 Phenethylamine, p,.alpha.‐dimethyl‐ 149 C10H15N        000064‐11‐9 10
 5 Amidephrine                         244 C10H16N2O3S    003354‐67‐4 10
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Abundance #316682: Xanthine, 8-[4-[[(isopropylamino)carbonyl]metho
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m/z  44.00  100.00%
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m/z  49.00   34.97%
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m/z  63.00   34.55%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  35.10   29.59%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  45.10   29.42%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN030624\
  Data File : VN081330.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2024  16:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P1683‐01 20X
  Misc      : 5.04g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N030524W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.824         2.824     5.3  ug/l   105009   1   8.224  991596  50.0

82N030524W.M Thu Mar 07 11:55:52 2024                                                      Page:  4

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
1132


