
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN083121\
  Data File : VN068373.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2021  16:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  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\82N083021W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN068373.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.234    77   91  110 rBV    30148     66370   2.94%   0.511%
  2   2.741   269  280  282 rBV7   19010     25040   1.11%   0.193%
  3   4.151   783  806  831 rBV   112584    318733  14.12%   2.456%
  4   6.289  1585 1603 1626 rBV4    9050     28885   1.28%   0.223%
  5   6.579  1692 1711 1742 rBV7   30407    103681   4.59%   0.799%
 
  6   8.024  2226 2250 2262 rBV   317491    768266  34.02%   5.920%
  7   8.088  2262 2274 2309 rVB2  546436   1244094  55.10%   9.587%
  8   8.440  2382 2405 2434 rBV2  292779    674673  29.88%   5.199%
  9   8.971  2584 2603 2641 rBV2  765430   1605265  71.09%  12.370%
 10  10.443  3134 3152 3182 rBV  1202483   2258034 100.00%  17.400%
 
 11  11.141  3381 3412 3436 rBV   109950    302932  13.42%   2.334%
 12  11.747  3612 3638 3668 rBV  1142358   2194810  97.20%  16.913%
 13  12.734  3989 4006 4028 rBV   919398   1603079  70.99%  12.353%
 14  13.678  4341 4358 4379 rBV  1039932   1783516  78.99%  13.743%
 
 
                        Sum of corrected areas:    12977378
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN083121\
  Data File : VN068373.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2021  16:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083021W.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\VN083121\
  Data File : VN068373.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2021  16:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083021W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Propanal                        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.151   12.81 ug/l       318733   Pentafluorobenzene          8.088

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propanal                             58 C3H6O          000123‐38‐6 72
 2 Trimethylene oxide                   58 C3H6O          000503‐30‐0 9 
 3 .alpha.‐Pinene, 10‐(dimethylamin... 193 C13H23N        015063‐97‐5 9 
 4 Succindialdehyde                     86 C4H6O2         000638‐37‐9 9 
 5 Oxirane, methyl‐, (S)‐               58 C3H6O          016088‐62‐3 7 
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Abundance #68052: .alpha.-Pinene, 10-(dimethylaminomethyl)-
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m/z  58.00  100.00%
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m/z  57.00   29.95%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  39.00    7.18%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  42.00    6.75%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  37.00    4.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN083121\
  Data File : VN068373.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2021  16:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083021W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  R‐(‐)‐1,2‐propanediol           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.140    6.90 ug/l       302932   Chlorobenzene‐d5           11.749

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 78
 2 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 78
 3 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 50
 4 2‐Pentanol, 4‐methyl‐               102 C6H14O         000108‐11‐2 40
 5 2‐Hexanol, 3‐methyl‐                116 C7H16O         002313‐65‐7 40
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Abundance Scan 3412 (11.141 min): VN068373.D\data.ms (-3381) (-
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Abundance #1091: R-(-)-1,2-propanediol
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Abundance #1083: Propylene Glycol
45.0

29.0 61.019.0 76.037.0 53.0
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Abundance #342: Isopropyl Alcohol
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11.00 11.50

m/z  45.00  100.00%

11.00 11.50

m/z  43.00   23.26%

11.00 11.50

m/z  61.00    7.23%

11.00 11.50

m/z  43.95    7.10%

11.00 11.50

m/z  42.00    5.90%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN083121\
  Data File : VN068373.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2021  16:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083021W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propanal             4.151    12.8  ug/l   318733   1   8.088 1244090  50.0
R‐(‐)‐1,2‐propa...  11.140     6.9  ug/l   302932   3  11.749 2194810  50.0
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