
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN052124\
  Data File : VN082237.D                                          
  Acq On    : 21 May 2024  13:52
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P2537‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   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\82N051524W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN082237.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.083    18   22   29 rVB     8327     11464   1.08%   0.193%
  2   4.436   411  422  437 rBV2   17146     52234   4.92%   0.879%
  3   7.230   886  897  905 rBV2   17758     49287   4.64%   0.830%
  4   8.165  1045 1056 1061 rBV2  135234    323331  30.45%   5.442%
  5   8.229  1061 1067 1078 rVB   237862    533872  50.28%   8.986%
 
  6   8.582  1111 1127 1138 rBV   165475    379445  35.73%   6.387%
  7   9.106  1207 1216 1228 rVB   366499    754671  71.07%  12.702%
  8   9.265  1238 1243 1251 rBV2    8517     17463   1.64%   0.294%
  9   9.641  1301 1307 1320 rVB7    3495     10672   1.01%   0.180%
 10  10.447  1435 1444 1450 rBV3   15821     30242   2.85%   0.509%
 
 11  10.570  1455 1465 1473 rBV   569503   1061853 100.00%  17.873%
 12  11.865  1673 1685 1696 rBV   523754    928024  87.40%  15.620%
 13  11.965  1696 1702 1708 rVB2    9712     15854   1.49%   0.267%
 14  12.065  1714 1719 1729 rVB    33071     65167   6.14%   1.097%
 15  12.212  1737 1744 1750 rBV     9830     17044   1.61%   0.287%
 
 16  12.459  1783 1786 1793 rVB2   10980     17638   1.66%   0.297%
 17  12.853  1841 1853 1862 rBV   392243    690376  65.02%  11.620%
 18  13.259  1914 1922 1931 rBV2   49432     93947   8.85%   1.581%
 19  13.506  1956 1964 1975 rBV3   15014     28342   2.67%   0.477%
 20  13.794  2005 2013 2021 rBV   479489    791052  74.50%  13.315%
 
 21  13.876  2021 2027 2035 rVB3   11492     22035   2.08%   0.371%
 22  15.400  2277 2286 2293 rBV    25224     47220   4.45%   0.795%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5941233
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN052124\
  Data File : VN082237.D                                          
  Acq On    : 21 May 2024  13:52
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P2537‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N051524W.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\VN052124\
  Data File : VN082237.D                                          
  Acq On    : 21 May 2024  13:52
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P2537‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N051524W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  4‐Heptanone, 2,6‐dimethyl‐      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.259    5.94 ug/l        93947   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Heptanone, 2,6‐dimethyl‐          142 C9H18O         000108‐83‐8 91
 2 1‐Propoxypropan‐2‐yl 2‐methylbut... 202 C11H22O3       1000367‐10‐7 72
 3 4‐Octanone, 2‐methyl‐               142 C9H18O         007492‐38‐8 64
 4 1‐Propoxypropan‐2‐yl 3‐methylbut... 202 C11H22O3       1000367‐12‐6 64
 5 5‐Nonanone                          142 C9H18O         000502‐56‐7 64

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1922 (13.259 min): VN082237.D\data.ms (-1914) (-
57.0

85.0

141.9
37.9

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #23068: 4-Heptanone, 2,6-dimethyl-
57.0

85.0

29.0

142.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #77604: 1-Propoxypropan-2-yl 2-methylbutanoate
57.0

85.0

29.0
129.0104.0 174.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #23034: 4-Octanone, 2-methyl-
57.0

85.0

29.0
142.0

113.0

13.00 13.50

m/z  57.00  100.00%

13.00 13.50

m/z  85.00   80.74%

13.00 13.50

m/z  41.00   47.51%

13.00 13.50

m/z  38.90   26.31%

13.00 13.50

m/z  57.90   26.22%

82N051524W.M Wed May 22 14:56:02 2024                                                      Page: 3

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
451



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN052124\
  Data File : VN082237.D                                          
  Acq On    : 21 May 2024  13:52
  Operator  : JC\MD
  Sample    : P2537‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N051524W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
4‐Heptanone, 2,...  13.259     5.9  ug/l    93947   4  13.794  791052  50.0
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