
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090222\
  Data File : VN074313.D                                          
  Acq On    : 03 Sep 2022  02:40
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4355‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 36   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\82N090222W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN074313.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.228    47   58   62 rBV2   21024     65130   1.99%   0.420%
  2   2.298    63   70   72 rBV3   21457     42361   1.30%   0.273%
  3   2.404    84   88   92 rBV3   42937     61341   1.88%   0.395%
  4   2.693   132  137  139 rBV    64035    106015   3.25%   0.683%
  5   3.087   198  204  214 rVB5   91342    245240   7.51%   1.581%
 
  6   3.163   214  217  233 rVB6   22889     64158   1.96%   0.413%
  7   3.940   336  349  357 rBV3   11440     32934   1.01%   0.212%
  8   5.116   547  549  559 rVB6   19232     34025   1.04%   0.219%
  9   5.281   565  577  594 rBV3   57584    206801   6.33%   1.333%
 10   5.534   609  620  639 rVB3   60515    214831   6.58%   1.385%
 
 11   6.416   758  770  780 rVB4   16127     57155   1.75%   0.368%
 12   7.069   876  881  890 rVB5   17934     50454   1.55%   0.325%
 13   7.951  1021 1031 1036 rBV2  282526    663290  20.31%   4.275%
 14   8.016  1036 1042 1053 rVB   463464   1062592  32.54%   6.848%
 15   8.386  1093 1105 1115 rBV3 1273175   3265135 100.00%  21.044%
 
 16   8.904  1183 1193 1208 rBV   680767   1416853  43.39%   9.132%
 17  10.139  1395 1403 1414 rBV5   15573     36158   1.11%   0.233%
 18  10.380  1436 1444 1452 rBV  1008994   1830626  56.07%  11.798%
 19  10.580  1468 1478 1483 rBV2   25578     47730   1.46%   0.308%
 20  10.657  1485 1491 1498 rVB2   27598     48101   1.47%   0.310%
 
 21  11.068  1557 1561 1570 rVB    30009     53088   1.63%   0.342%
 22  11.680  1658 1665 1677 rBV   992081   1791206  54.86%  11.544%
 23  11.780  1677 1682 1689 rVV   103279    186616   5.72%   1.203%
 24  11.892  1693 1701 1712 rVB2   48911    100372   3.07%   0.647%
 25  12.515  1802 1807 1813 rBV    35296     56757   1.74%   0.366%
 
 26  12.668  1826 1833 1844 rBV   858644   1423983  43.61%   9.178%
 27  12.857  1860 1865 1871 rBV2   27141     44235   1.35%   0.285%
 28  13.310  1937 1942 1947 rVB2   29354     51151   1.57%   0.330%
 29  13.610  1986 1993 2013 rVB  1056693   1803393  55.23%  11.623%
 30  13.809  2021 2027 2034 rVB    89908    151080   4.63%   0.974%
 
 31  14.262  2100 2104 2110 rVB2   28469     46754   1.43%   0.301%
 32  14.868  2198 2207 2214 rBV6   19564     38747   1.19%   0.250%
 33  15.433  2291 2303 2310 rBV2   50672     97732   2.99%   0.630%
 34  16.527  2482 2489 2497 rBV3   31778     67775   2.08%   0.437%
 35  16.733  2514 2524 2531 rBV5   20565     52184   1.60%   0.336%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090222\
  Data File : VN074313.D                                          
  Acq On    : 03 Sep 2022  02:40
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4355‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 36   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\82N090222W.M
  Title     : SW846 8260
 
 
                        Sum of corrected areas:    15516003
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090222\
  Data File : VN074313.D                                          
  Acq On    : 03 Sep 2022  02:40
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4355‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 36   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N090222W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60
0

200000

400000

600000

800000

1000000

1200000

Time-->

Abundance TIC: VN074313.D\data.ms

 2.228 2.298
 2.404  2.693  3.087

 3.163  3.940  5.116
 5.281  5.534

 6.416

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

200000

400000

600000

800000

1000000

1200000

Time-->

Abundance TIC: VN074313.D\data.ms

 7.069

 7.951

 8.016

 8.386

 8.904

10.139

10.380

10.58010.657 11.068

11.680

11.78

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

200000

400000

600000

800000

1000000

1200000

Time-->

Abundance TIC: VN074313.D\data.ms

1.892 12.515

12.668

12.857 13.310

13.610

13.809
14.262 14.868 15.433 16.52716.73

82N090222W.M Tue Sep 06 05:48:42 2022                                                      Page: 3

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
MW-35

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
MW-35

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
MW-35



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090222\
  Data File : VN074313.D                                          
  Acq On    : 03 Sep 2022  02:40
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4355‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 36   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N090222W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methyl‐               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.087   11.54 ug/l       245240   Pentafluorobenzene          8.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methyl‐                    72 C5H12          000078‐78‐4 58
 2 Pentane                              72 C5H12          000109‐66‐0 36
 3 3‐Buten‐1‐ol                         72 C4H8O          000627‐27‐0 36
 4 2H‐Pyran‐2‐one, tetrahydro‐6,6‐d... 128 C7H12O2        002610‐95‐9 17
 5 Cyclopropanesulfonamide             121 C3H7NO2S       154350‐29‐5 12

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 204 (3.087 min): VN074313.D\data.ms (-198) (-)
43.0
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0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #814: Butane, 2-methyl-
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Abundance #750: 3-Buten-1-ol
42.0

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  43.05  100.00%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  41.10   92.81%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  42.10   91.74%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  57.10   79.46%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  39.00   42.90%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090222\
  Data File : VN074313.D                                          
  Acq On    : 03 Sep 2022  02:40
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4355‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 36   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N090222W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐methyl‐    3.087    11.5  ug/l   245240   1   8.016 1062590  50.0
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