
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN120623\
  Data File : VN080394.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2023  18:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O5650‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 20   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\82N111623W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN080394.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.295    51   58   61 rBV3   11317     24689   2.26%   0.322%
  2   2.512    87   95  101 rBV2   35561     59746   5.47%   0.780%
  3   3.254   213  221  227 rVB4   14584     30194   2.76%   0.394%
  4   3.659   283  290  291 rBV5    6763     12127   1.11%   0.158%
  5   3.783   305  311  320 rBV    21247     54553   4.99%   0.713%
 
  6   4.148   364  373  380 rBV2   16564     43930   4.02%   0.574%
  7   7.565   947  954  963 rBV3   11437     29731   2.72%   0.388%
  8   8.165  1046 1056 1061 rBV   175199    412840  37.78%   5.392%
  9   8.224  1061 1066 1077 rVB   252252    564293  51.64%   7.370%
 10   8.600  1115 1130 1141 rBV3  227844    794490  72.70%  10.377%
 
 11   9.106  1208 1216 1224 rBV   372381    750130  68.64%   9.798%
 12  10.571  1456 1465 1470 rBV   580997   1092791 100.00%  14.273%
 13  10.630  1470 1475 1484 rVB   412523    757618  69.33%   9.896%
 14  11.865  1677 1685 1696 rBV   576457   1026634  93.95%  13.409%
 15  11.965  1696 1702 1707 rVV    21907     40386   3.70%   0.527%
 
 16  12.071  1713 1720 1727 rBV2   60222    117330  10.74%   1.532%
 17  12.400  1770 1776 1782 rBV2   30222     54944   5.03%   0.718%
 18  12.853  1844 1853 1861 rBV   482388    823471  75.35%  10.756%
 19  13.488  1956 1961 1964 rBV3    8356     12576   1.15%   0.164%
 20  13.794  2005 2013 2023 rBV   555677    936943  85.74%  12.238%
 
 21  15.641  2323 2327 2333 rVB2    8596     16703   1.53%   0.218%
 
 
                        Sum of corrected areas:     7656119
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN120623\
  Data File : VN080394.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2023  18:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O5650‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N111623W.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\VN120623\
  Data File : VN080394.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2023  18:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O5650‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N111623W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.512                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.512    5.29 ug/l        59746   Pentafluorobenzene          8.224

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane                               58 C4H10          000106‐97‐8 42
 2 Isopropylsulfonyl chloride          142 C3H7ClO2S      010147‐37‐2 9 
 3 Formic acid, chloro‐, (3,4,4‐tri... 194 C7H11ClO4      107323‐92‐2 9 
 4 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 7 
 5 Hydrogen isocyanate                  43 CHNO           000075‐13‐8 4 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 95 (2.512 min): VN080394.D\data.ms (-87) (-)
43.1

58.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #265: Butane
43.0

27.0

58.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #22192: Isopropylsulfonyl chloride
43.0

27.0

64.0 83.0 99.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #69588: Formic acid, chloro-, (3,4,4-trimethyl-1,2-dioxetan
43.0

58.0
100.0 136.077.0 121.0

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  43.10  100.00%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN120623\
  Data File : VN080394.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2023  18:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O5650‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N111623W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.512         2.512     5.3  ug/l    59746   1   8.224  564293  50.0
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