
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN101722\
  Data File : VN074927.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  19:45
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N5149‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 25   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\82N101722W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN074927.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.277   206  208  224 rVB5   69637    193440   5.72%   1.487%
  2   7.988  1001 1009 1015 rVB6   20721     56505   1.67%   0.434%
  3   8.177  1028 1041 1046 rBV   460452   1100912  32.55%   8.465%
  4   8.235  1046 1051 1062 rVB2  445310    957663  28.31%   7.363%
  5   8.588  1101 1111 1121 rBV   553885   1243433  36.76%   9.561%
 
  6   9.106  1190 1199 1209 rBV   643772   1316038  38.91%  10.119%
  7  10.571  1437 1448 1458 rBV  1830074   3382205 100.00%  26.005%
  8  11.865  1660 1668 1683 rBV   964974   1753694  51.85%  13.484%
  9  12.853  1828 1836 1843 rBV   892623   1537718  45.46%  11.823%
 10  13.794  1988 1996 2004 rBV   839120   1464297  43.29%  11.259%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    13005905
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN101722\
  Data File : VN074927.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  19:45
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N5149‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N101722W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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 6.80
0

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: VN074927.D\data.ms

 3.277

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: VN074927.D\data.ms

 7.988

 8.177 8.235
 8.588

 9.106

10.571

11.8

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: VN074927.D\data.ms

12.853
13.794

82N101722W.M Tue Oct 18 16:57:40 2022                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
BP-VPB-RW5-TB-20221011

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
BP-VPB-RW5-TB-20221011

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
BP-VPB-RW5-TB-20221011



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN101722\
  Data File : VN074927.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  19:45
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N5149‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N101722W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown3.277                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.277   10.10 ug/l       193440   Pentafluorobenzene          8.235

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 N,N'‐Hexamethylenebis[s‐3‐aminop... 424 C12H28N2O6S4   035871‐55‐7 47
 2 Methanethiol, N‐(3‐phenoxypropyl... 304 C11H16N2O4S2   040283‐89‐4 47
 3 3‐(4‐Bromo‐phenyl)‐6‐chloro‐[1,2... 308 C11H6BrClN4    1000296‐46‐4 38
 4 Benzenesulfonic acid, 2,5‐diamino‐  188 C6H8N2O3S      000088‐45‐9 38
 5 2,5‐Cyclohexadien‐1‐one, 4‐diazo‐   120 C6H4N2O        000932‐97‐8 38
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN101722\
  Data File : VN074927.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  19:45
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N5149‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N101722W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown3.277         3.277    10.1  ug/l   193440   1   8.235  957663  50.0
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