
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061622\
  Data File : VN072896.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2022  22:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 1   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\82N061622W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN072896.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.292   564  579  604 rBV   455381   1664082  29.43%   6.292%
  2   5.534   604  620  646 rVV  1593200   5653701 100.00%  21.375%
  3   7.951  1020 1031 1036 rBV   565057   1360336  24.06%   5.143%
  4   8.016  1036 1042 1053 rVB   788558   1820807  32.21%   6.884%
  5   8.369  1092 1102 1112 rBV   606865   1395511  24.68%   5.276%
 
  6   8.469  1112 1119 1127 rVV   222421    524164   9.27%   1.982%
  7   8.904  1181 1193 1210 rBV  1135597   2393643  42.34%   9.050%
  8  10.133  1393 1402 1406 rBV2  101932    205280   3.63%   0.776%
  9  10.374  1434 1443 1456 rBV  1985442   3659003  64.72%  13.834%
 10  10.486  1456 1462 1472 rVB   162032    296225   5.24%   1.120%
 
 11  11.680  1655 1665 1679 rBV  1616680   2852548  50.45%  10.785%
 12  12.668  1825 1833 1843 rBV  1431740   2465250  43.60%   9.321%
 13  13.610  1985 1993 2007 rBV  1262217   2158971  38.19%   8.163%
 
 
                        Sum of corrected areas:    26449521
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061622\
  Data File : VN072896.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2022  22:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N061622W.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\VN061622\
  Data File : VN072896.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2022  22:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N061622W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Amylene hydrate                 Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.469   10.95 ug/l       524164   1,4‐Difluorobenzene         8.904

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Amylene hydrate                      88 C5H12O         000075‐85‐4 83
 2 3‐Pentanol, 2‐methyl‐               102 C6H14O         000565‐67‐3 50
 3 3‐Hydroxy‐3‐methyl‐2‐butanone       102 C5H10O2        000115‐22‐0 40
 4 3‐Hexanol                           102 C6H14O         000623‐37‐0 39
 5 3‐Heptanol, 4‐methyl‐               130 C8H18O         014979‐39‐6 39
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m/z  55.10   46.79%

8.20 8.40 8.60 8.80
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m/z  41.05   17.30%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061622\
  Data File : VN072896.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2022  22:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N061622W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  3‐Pentanol, 3‐methyl‐           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.486    5.19 ug/l       296225   Chlorobenzene‐d5           11.680

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Pentanol, 3‐methyl‐               102 C6H14O         000077‐74‐7 83
 2 1,3‐Dioxolane, 2‐propyl‐            116 C6H12O2        003390‐13‐4 43
 3 3‐Pentanol, 2,4‐dimethyl‐           116 C7H16O         000600‐36‐2 37
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐hexyl‐             158 C9H18O2        001708‐34‐5 32
 5 3‐Methylpentan‐3‐yl propyl carbo... 188 C10H20O3       1000372‐82‐3 17
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Abundance #9513: 3-Pentanol, 2,4-dimethyl-
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m/z  73.00  100.00%
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m/z  55.00   44.70%

10.50

m/z  43.00   28.68%

10.50

m/z  45.10   25.08%

10.50

m/z  69.10   15.30%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061622\
  Data File : VN072896.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2022  22:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N061622W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Amylene hydrate      8.469    10.9  ug/l   524164   2   8.904 2393640  50.0
3‐Pentanol, 3‐m...  10.486     5.2  ug/l   296225   3  11.680 2852550  50.0
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