
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061923\
  Data File : VN078277.D                                          
  Acq On    : 19 Jun 2023  14:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   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\82N060623W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN078277.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.089    19   23   30 rVB3   12811     23315   1.13%   0.195%
  2   2.824   140  148  155 rVB3   23244     52011   2.53%   0.434%
  3   7.441   927  933  943 rBV3    9652     23078   1.12%   0.193%
  4   8.177  1047 1058 1062 rBV   301740    707354  34.36%   5.904%
  5   8.230  1062 1067 1078 rVB   484255   1105628  53.71%   9.228%
 
  6   8.588  1120 1128 1139 rBV   315911    686406  33.34%   5.729%
  7   9.112  1207 1217 1229 rBV   720829   1524212  74.04%  12.722%
  8  10.571  1455 1465 1476 rBV  1071981   2058666 100.00%  17.183%
  9  11.871  1679 1686 1698 rBV   958338   1725739  83.83%  14.404%
 10  12.853  1846 1853 1861 rBV   630327   1110051  53.92%   9.265%
 
 11  13.512  1954 1965 1977 rVB    29843    134522   6.53%   1.123%
 12  13.712  1993 1999 2002 rBV8   13698     27030   1.31%   0.226%
 13  13.800  2005 2014 2038 rVB2  695856   1959137  95.17%  16.352%
 14  14.388  2106 2114 2115 rBV7   48779     76390   3.71%   0.638%
 15  14.553  2134 2142 2143 rBV8   24400     43542   2.12%   0.363%
 
 16  15.041  2215 2225 2233 rBV3  174069    519384  25.23%   4.335%
 17  16.376  2442 2452 2463 rBV8   55179    204528   9.93%   1.707%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11980993
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061923\
  Data File : VN078277.D                                          
  Acq On    : 19 Jun 2023  14:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060623W.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\VN061923\
  Data File : VN078277.D                                          
  Acq On    : 19 Jun 2023  14:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060623W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butylated Hydroxytoluene        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.041   13.26 ug/l       519384   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butylated Hydroxytoluene            220 C15H24O        000128‐37‐0 96
 2 Ethyl 4‐oxo‐2‐phenylpentanoate      220 C13H16O3       1000427‐11‐2 87
 3 Phenol, 2,4,6‐tris(1‐methylethyl)‐  220 C15H24O        002934‐07‐8 74
 4 Phenol, 4,6‐di(1,1‐dimethylethyl... 220 C15H24O        000616‐55‐7 68
 5 4,6‐di‐tert‐Butyl‐m‐cresol          220 C15H24O        000497‐39‐2 62
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Abundance Scan 2225 (15.041 min): VN078277.D\data.ms (-2215) (-
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Abundance #99219: Butylated Hydroxytoluene
205.0

57.0
145.0

177.0105.081.029.0
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Abundance #98722: Ethyl 4-oxo-2-phenylpentanoate
205.0

56.0

145.081.0 177.0105.0
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m/z-->

Abundance #99248: Phenol, 2,4,6-tris(1-methylethyl)-
205.0

177.043.0 91.0 117.0 145.067.0

15.00

m/z 205.15  100.00%

15.00

m/z  57.10   21.79%

15.00

m/z 220.15   21.45%

15.00

m/z 145.00   18.86%

15.00

m/z  41.05   17.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061923\
  Data File : VN078277.D                                          
  Acq On    : 19 Jun 2023  14:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060623W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown16.376                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.376    5.22 ug/l       204528   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzamide, 3‐fluoro‐N‐methyl‐N‐p... 223 C13H18FNO      1000421‐36‐9 47
 2 2‐Fluoro‐N‐(1,3‐thiazol‐2‐yl)ben... 222 C10H7FN2OS     000319‐38‐0 47
 3 Ethanone, 1‐[3‐[2‐methyl‐2‐(5‐me... 222 C13H18O3       080114‐28‐9 46
 4 2‐(3,4‐Dihydro‐5‐hydroxy‐2‐methy... 208 C13H20O2       101529‐26‐4 45
 5 4‐Fluoro‐N‐(3‐pyridinyl)benzamid... 230 C13H11FN2O     1409255‐41‐9 43
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2452 (16.376 min): VN078277.D\data.ms (-2442) (-
123.1

41.0

95.167.0
207.2

163.1 232.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #102989: Benzamide, 3-fluoro-N-methyl-N-pentyl-
123.0

95.0

166.0
42.0 223.0194.069.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #100901: 2-Fluoro-N-(1,3-thiazol-2-yl)benzamide
123.0

95.0

194.0 222.055.028.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #101535: Ethanone, 1-[3-[2-methyl-2-(5-methyl-2-furanyl)
123.0

43.0

222.0
95.069.0 164.0

16.0016.2016.4016.60

m/z 123.10  100.00%

16.0016.2016.4016.60

m/z  41.00   50.76%

16.0016.2016.4016.60

m/z  55.00   44.19%

16.0016.2016.4016.60

m/z  95.10   33.43%

16.0016.2016.4016.60

m/z  80.90   32.12%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061923\
  Data File : VN078277.D                                          
  Acq On    : 19 Jun 2023  14:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060623W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butylated Hydro...  15.041    13.3  ug/l   519384   4  13.794 1959140  50.0
unknown16.376       16.376     5.2  ug/l   204528   4  13.794 1959140  50.0
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