
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX020722\
  Data File : VX026784.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2022  15:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1399‐01 
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   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_X\Method\82X011122W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX026784.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.148     7   10   21 rVB2   34094     37361   5.80%   0.934%
  2   1.270    26   30   33 rVB2    7437      6770   1.05%   0.169%
  3   2.386   209  213  222 rVB     5041      8375   1.30%   0.209%
  4   2.563   237  242  255 rVB2    2485      7462   1.16%   0.187%
  5   4.568   561  571  584 rBV2    4392     14563   2.26%   0.364%
 
  6   5.391   694  706  720 rBV    74275    214893  33.35%   5.374%
  7   5.556   722  733  750 rVB   131090    370458  57.50%   9.264%
  8   5.958   790  799  810 rBV    81469    216918  33.67%   5.425%
  9   6.769   922  932  945 rBV   200171    478778  74.31%  11.973%
 10   8.653  1234 1241 1250 rBV   407496    644274 100.00%  16.111%
 
 11  10.055  1465 1471 1487 rBV   423946    569652  88.42%  14.245%
 12  11.079  1634 1639 1646 rBV   331057    426359  66.18%  10.662%
 13  11.744  1745 1748 1754 rBV4    4252      6530   1.01%   0.163%
 14  12.024  1789 1794 1804 rVB   408978    511226  79.35%  12.784%
 15  12.335  1839 1845 1848 rBV6    4428      8159   1.27%   0.204%
 
 16  12.445  1859 1863 1871 rBV8    3801     10972   1.70%   0.274%
 17  12.573  1880 1884 1891 rVB8    4439      9592   1.49%   0.240%
 18  12.664  1895 1899 1907 rBV6    5558     12569   1.95%   0.314%
 19  12.811  1919 1923 1931 rBV2   11998     21447   3.33%   0.536%
 20  12.920  1936 1941 1948 rVB3   13176     21345   3.31%   0.534%
 
 21  13.036  1956 1960 1965 rBV7    5074      6584   1.02%   0.165%
 22  13.195  1981 1986 1991 rBV6    9118     22342   3.47%   0.559%
 23  13.292  1998 2002 2008 rBV5    9896     14268   2.21%   0.357%
 24  13.408  2017 2021 2025 rBV2   15613     25138   3.90%   0.629%
 25  13.451  2025 2028 2034 rVB5    6220     12770   1.98%   0.319%
 
 26  13.707  2066 2070 2074 rVB3   29418     36686   5.69%   0.917%
 27  13.804  2082 2086 2089 rVB4   19855     25740   4.00%   0.644%
 28  13.908  2099 2103 2109 rVB8   16691     30777   4.78%   0.770%
 29  13.987  2113 2116 2119 rBV3   14470     19540   3.03%   0.489%
 30  14.067  2125 2129 2132 rBV4   14019     22019   3.42%   0.551%
 
 31  14.103  2132 2135 2138 rVV    17540     23350   3.62%   0.584%
 32  14.140  2138 2141 2144 rVV2   18364     20307   3.15%   0.508%
 33  14.213  2151 2153 2157 rVB3   10594     12531   1.94%   0.313%
 34  14.304  2165 2168 2171 rBV4   11984     15188   2.36%   0.380%
 35  14.426  2185 2188 2194 rVB7   12974     24375   3.78%   0.610%
 
 36  14.548  2206 2208 2210 rBV3    8651     10654   1.65%   0.266%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX020722\
  Data File : VX026784.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2022  15:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1399‐01 
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   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_X\Method\82X011122W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.627  2217 2221 2226 rBV5   12631     29898   4.64%   0.748%
 38  14.755  2239 2242 2245 rBV4   21220     24042   3.73%   0.601%
 39  14.932  2268 2271 2273 rBV3   20802     24942   3.87%   0.624%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3998854
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX020722\
  Data File : VX026784.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2022  15:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1399‐01 
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X011122W.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_X\Data\VX020722\
  Data File : VX026784.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2022  15:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1399‐01 
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X011122W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown1.148                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.148    5.04 ug/l        37361   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 40
 2 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 7 
 3 Cyclopropene                         40 C3H4           002781‐85‐3 2 
 4 Pyrimidine‐2,4(1H,3H)‐dione, 5‐a... 156 C4H4N4O3       1000270‐67‐7 2 
 5 Propane, 2‐nitro‐                    89 C3H7NO2        000079‐46‐9 2 
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41.1

36.0

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
0

5000

m/z-->

Abundance #64: Cyclopropane
42.0

27.0
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41.0

27.0

15.01.0 21.0
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Abundance #54: Cyclopropene
39.0

26.0

1.201.301.401.501.60

m/z  41.10  100.00%

1.201.301.401.501.60

m/z  39.10   88.85%

1.201.301.401.501.60

m/z  43.10   70.07%

1.201.301.401.501.60

m/z  42.10   51.78%

1.201.301.401.501.60

m/z  44.05   47.88%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX020722\
  Data File : VX026784.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2022  15:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1399‐01 
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X011122W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown1.148         1.148     5.0  ug/l    37361   1   5.556  370458  50.0
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