
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070121\
  Data File : VU044290.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2905‐23
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.1                            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_U\Method\SFAMUTR062121WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU044290.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.366     3    8   18 rBV2   16519     16878   2.99%   0.377%
  2   1.530    50   59   61 rBV3    9049     13370   2.37%   0.299%
  3   1.600    76   81   92 rBV    42614     51631   9.14%   1.154%
  4   1.919   173  180  199 rVB    48351     69073  12.23%   1.544%
  5   2.575   371  384  401 rBV    84020    137364  24.33%   3.070%
 
  6   4.645  1012 1028 1069 rBV    67874    220098  38.98%   4.920%
  7   5.073  1146 1161 1178 rBV    87899    192618  34.11%   4.305%
  8   5.732  1345 1366 1387 rBV2  173125    452418  80.12%  10.112%
  9   6.256  1511 1529 1544 rBV   170058    320197  56.70%   7.157%
 10   6.700  1653 1667 1687 rBV   111897    218716  38.73%   4.889%
 
 11   7.571  1925 1938 1955 rBV    59769    104490  18.50%   2.336%
 12   7.906  2025 2042 2057 rBV   224741    385069  68.19%   8.607%
 13   7.976  2057 2064 2078 rVB2    3244      5767   1.02%   0.129%
 14   8.185  2116 2129 2148 rBV2   37249     66964  11.86%   1.497%
 15   8.642  2258 2271 2301 rBV   287999    564676 100.00%  12.622%
 
 16   9.423  2501 2514 2549 rBV   234595    391541  69.34%   8.752%
 17  10.764  2919 2931 2947 rVB    90897    145896  25.84%   3.261%
 18  11.645  3194 3205 3218 rVV2   16836     25938   4.59%   0.580%
 19  11.819  3242 3259 3276 rBV   264967    438051  77.58%   9.791%
 20  12.198  3362 3377 3392 rBV   234995    375031  66.42%   8.383%
 
 21  12.488  3457 3467 3476 rBV3    8317     14865   2.63%   0.332%
 22  13.410  3745 3754 3764 rVB2   14161     22764   4.03%   0.509%
 23  13.983  3924 3932 3947 rVB10    6240     13240   2.34%   0.296%
 24  14.089  3954 3965 3975 rBV6    4113      7269   1.29%   0.162%
 25  14.156  3976 3986 3997 rBV5    7177     12486   2.21%   0.279%
 
 26  14.378  4047 4055 4064 rBV8    3671      6679   1.18%   0.149%
 27  15.134  4281 4290 4296 rBV5    6003      9640   1.71%   0.215%
 28  15.185  4297 4306 4315 rVV4    9160     15355   2.72%   0.343%
 29  15.410  4368 4376 4388 rBV3   10949     17187   3.04%   0.384%
 30  15.655  4444 4452 4458 rBV4    4466      6607   1.17%   0.148%
 
 31  16.076  4573 4583 4586 rBV7    4244      6923   1.23%   0.155%
 32  16.108  4586 4593 4605 rVB3   11025     20717   3.67%   0.463%
 33  16.201  4615 4622 4636 rBV3    4441      8517   1.51%   0.190%
 34  16.391  4671 4681 4698 rBV7    7517     19262   3.41%   0.431%
 35  16.892  4830 4837 4845 rBV3    6115      8884   1.57%   0.199%
 
 36  17.021  4868 4877 4896 rVB2   38737     62127  11.00%   1.389%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070121\
  Data File : VU044290.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2905‐23
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.1                            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_U\Method\SFAMUTR062121WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
 37  17.166  4915 4922 4932 rBV10    5443     10804   1.91%   0.241%
 38  17.445  5001 5009 5022 rVB8    7088     14799   2.62%   0.331%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4473911
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070121\
  Data File : VU044290.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2905‐23
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR062121WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070121\
  Data File : VU044290.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2905‐23
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR062121WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐01                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.021    0.71 ug/L        62127   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.819

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐(1‐Butoxypropan‐2‐yloxy)propan... 272 C15H28O4       1000367‐11‐0 43
 2 4‐Amino‐5‐methyl‐2(1H)‐pyrimidin... 141 C5H7N3S        007390‐56‐9 43
 3 4,6‐Nonanedione, 2,5,8‐trimethyl‐   198 C12H22O2       1000162‐14‐3 22
 4 2,6‐Difluorobenzoic acid, allyl ... 198 C10H8F2O2      1000293‐30‐1 14
 5 4,4‐Dimethyl octane                 142 C10H22         015869‐95‐1 14
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Abundance #18864: 4-Amino-5-methyl-2(1H)-pyrimidinethione
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Abundance #59563: 4,6-Nonanedione, 2,5,8-trimethyl-
85.0
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198.0

17.00

m/z  84.95  100.00%

17.00

m/z 141.00   90.95%

17.00

m/z  56.95   83.09%

17.00

m/z  82.90   74.09%

17.00

m/z  40.85   39.85%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070121\
  Data File : VU044290.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2905‐23
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR062121WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown‐01          17.021     0.7  ug/L    62127   3  11.819  438051   5.0
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