
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100523\
  Data File : VV032250.D                                          
  Acq On    : 05 Oct 2023  12:55
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4744‐01
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 9   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_V\Method\SFAMVTR092923WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV032250.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.532   146  153  166 rBV    45107     52120  14.23%   1.792%
  2   2.060   307  317  332 rBV    49694     73793  20.15%   2.538%
  3   3.812   852  862  905 rBV2   40762    144368  39.42%   4.965%
  4   4.259   984 1001 1033 rBV3   61808    201061  54.90%   6.914%
  5   4.963  1204 1220 1242 rBV2  129150    332565  90.81%  11.437%
 
  6   5.539  1387 1399 1423 rBV   112615    241443  65.93%   8.303%
  7   5.834  1482 1491 1502 rBV4    3749      7762   2.12%   0.267%
  8   5.995  1528 1541 1560 rBV    76471    165200  45.11%   5.681%
  9   6.442  1668 1680 1700 rBV2   14834     30807   8.41%   1.059%
 10   6.921  1818 1829 1848 rBV    22885     47085  12.86%   1.619%
 
 11   7.249  1921 1931 1962 rBV    55514    105254  28.74%   3.620%
 12   7.561  2020 2028 2043 rBV    13818     25978   7.09%   0.893%
 13   8.034  2162 2175 2208 rBV   171467    366213 100.00%  12.594%
 14   8.182  2212 2221 2239 rVB3   10329     21230   5.80%   0.730%
 15   8.789  2397 2410 2437 rBV   181371    312001  85.20%  10.729%
 
 16  10.156  2825 2835 2853 rBV    58280     93631  25.57%   3.220%
 17  10.310  2872 2883 2901 rBV    56167     91008  24.85%   3.130%
 18  10.429  2912 2920 2941 rVB2   20866     33773   9.22%   1.161%
 19  11.188  3145 3156 3181 rBV   188094    294557  80.43%  10.129%
 20  11.487  3241 3249 3262 rBV2    5414      8079   2.21%   0.278%
 
 21  11.564  3262 3273 3303 rVV   154406    259997  71.00%   8.941%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2907925
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100523\
  Data File : VV032250.D                                          
  Acq On    : 05 Oct 2023  12:55
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4744‐01
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR092923WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  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_V\Data\VV100523\
  Data File : VV032250.D                                          
  Acq On    : 05 Oct 2023  12:55
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4744‐01
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR092923WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐01                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.310    1.54 ug/L        91008   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.188

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Chloro‐N‐(1,1‐dioxidotetrahydr... 225 C7H12ClNO3S    007365‐23‐3 45
 2 Encainide                           352 C22H28N2O2     037612‐13‐8 43
 3 Benzen‐d5‐amine                      98 C6H2D5N        004165‐61‐1 32
 4 Acetonitrile, isothiocyanato‐        98 C3H2N2S        032772‐75‐1 32
 5 Phenyl‐piperidin‐1‐ylmethyl‐phos... 281 C15H24NO2P     1000294‐47‐8 32
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m/z 135.00   12.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100523\
  Data File : VV032250.D                                          
  Acq On    : 05 Oct 2023  12:55
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4744‐01
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR092923WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown‐02                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.429    0.57 ug/L        33773   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.188

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eperisone                           259 C17H25NO       064840‐90‐0 45
 2 Benzen‐d5‐amine                      98 C6H2D5N        004165‐61‐1 37
 3 Acetonitrile, isothiocyanato‐        98 C3H2N2S        032772‐75‐1 32
 4 Encainide                           352 C22H28N2O2     037612‐13‐8 32
 5 2‐Benzyl‐1‐methylpiperidine         189 C13H19N        031414‐56‐9 25
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98.0

42.0 70.0

14.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #3394: Acetonitrile, isothiocyanato-
98.0

40.0

70.0
12.0

10.50

m/z  98.00  100.00%

10.50

m/z 133.00   41.05%

10.50

m/z 131.00   12.36%

10.50

m/z 135.00   11.69%

10.50

m/z  65.90   11.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100523\
  Data File : VV032250.D                                          
  Acq On    : 05 Oct 2023  12:55
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4744‐01
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR092923WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown‐01          10.310     1.5  ug/L    91008   3  11.188  294557   5.0
unknown‐02          10.429     0.6  ug/L    33773   3  11.188  294557   5.0
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