
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN091525\
  Data File : VN087841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2025  16:25
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3074‐01
  Misc      : 1.08g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   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\82N082125W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN087841.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.312    54   61   69 rBV    30996     54295   3.00%   0.520%
  2   2.847   137  152  153 rBV7   49591    140045   7.75%   1.340%
  3   2.918   161  164  168 rBV3   16057     26028   1.44%   0.249%
  4   3.042   183  185  195 rVB6   73065    161911   8.95%   1.549%
  5   6.277   726  735  747 rVB5   13363     40642   2.25%   0.389%
 
  6   8.147  1042 1053 1057 rBV   250690    611138  33.80%   5.848%
  7   8.200  1057 1062 1075 rVB   324589    749565  41.46%   7.173%
  8   8.559  1111 1123 1135 rBV   283264    673617  37.26%   6.446%
  9   9.076  1202 1211 1227 rBV   589718   1279350  70.76%  12.242%
 10  10.541  1452 1460 1469 rBV   934223   1808120 100.00%  17.302%
 
 11  10.606  1469 1471 1480 rVB    12533     27320   1.51%   0.261%
 12  11.847  1674 1682 1693 rBV   792884   1522213  84.19%  14.566%
 13  12.047  1703 1716 1720 rBV    16392     54683   3.02%   0.523%
 14  12.394  1762 1775 1776 rBV6   47265    136340   7.54%   1.305%
 15  12.829  1842 1849 1859 rBV   599839   1150188  63.61%  11.006%
 
 16  13.517  1959 1966 1967 rBV6   19387     37132   2.05%   0.355%
 17  13.611  1978 1982 1985 rBV6   15426     27159   1.50%   0.260%
 18  13.770  2001 2009 2022 rBV   890945   1609766  89.03%  15.404%
 19  14.082  2054 2062 2077 rVB    56126    216886  12.00%   2.075%
 20  14.935  2204 2207 2213 rVB3   40379     53297   2.95%   0.510%
 
 21  15.800  2350 2354 2362 rVB7   37084     70842   3.92%   0.678%
 
 
                        Sum of corrected areas:    10450537
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN091525\
  Data File : VN087841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2025  16:25
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3074‐01
  Misc      : 1.08g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N082125W.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\VN091525\
  Data File : VN087841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2025  16:25
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3074‐01
  Misc      : 1.08g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N082125W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.847                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.847    9.34 ug/l       140045   Pentafluorobenzene          8.200

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phosgene                             98 CCl2O          000075‐44‐5 25
 2 1‐Bromo‐1‐chloroethane              142 C2H4BrCl       000593‐96‐4 12
 3 Ethane, 1‐bromo‐2‐chloro‐           142 C2H4BrCl       000107‐04‐0 12
 4 Ethanesulfonyl chloride, 2‐chloro‐  162 C2H4Cl2O2S     001622‐32‐8 12
 5 Methane, chloromethoxy‐              80 C2H5ClO        000107‐30‐2 9 
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Abundance #22159: Ethane, 1-bromo-2-chloro-
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144.0
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2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  63.00  100.00%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  45.00   76.63%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  43.95   62.18%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  47.00   48.44%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  35.10   47.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN091525\
  Data File : VN087841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2025  16:25
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3074‐01
  Misc      : 1.08g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N082125W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown14.082                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.082    6.74 ug/l       216886   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.770

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propenoic acid, 2‐cyano‐3‐phen... 187 C11H9NO2       003695‐84‐9 18
 2 3‐Octen‐2‐one, 4‐methoxy‐           156 C9H16O2        024985‐52‐2 14
 3 3‐t‐Butyl‐hexanedioic acid          202 C10H18O4       1000192‐31‐5 14
 4 Thiourea, N,N'‐di‐2‐propenyl‐       156 C7H12N2S       006601‐20‐3 11
 5 2‐Cyclohexen‐1‐ol, 2‐methyl‐5‐(1... 208 C13H20O2       000097‐45‐0 10
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15.0
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Abundance #33767: 3-Octen-2-one, 4-methoxy-
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Abundance #77314: 3-t-Butyl-hexanedioic acid
57.0

128.029.0 100.0

169.0
203.0

14.00

m/z  41.00  100.00%

14.00

m/z  43.00   97.24%

14.00

m/z  57.05   58.37%

14.00

m/z 118.95   55.89%

14.00

m/z 115.00   50.31%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN091525\
  Data File : VN087841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2025  16:25
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3074‐01
  Misc      : 1.08g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N082125W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.847         2.847     9.3  ug/l   140045   1   8.200  749565  50.0
unknown14.082       14.082     6.7  ug/l   216886   4  13.770 1609770  50.0
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