
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030422\
  Data File : VX027311.D                                          
  Acq On    : 04 Mar 2022  19:01
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1783‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 23   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\82X022322W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX027311.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.258    23   28   40 rVB3    2107      5353   1.53%   0.253%
  2   1.380    44   48   53 rBV     4925      5050   1.45%   0.239%
  3   2.343   200  206  213 rBV2    3579      7350   2.10%   0.347%
  4   2.782   271  278  288 rBV    16155     35293  10.11%   1.668%
  5   3.105   325  331  338 rVB3    2839      5891   1.69%   0.278%
 
  6   4.495   545  559  573 rBV2   42482    117719  33.71%   5.563%
  7   5.391   695  706  718 rBV2   41953    119322  34.16%   5.638%
  8   5.556   723  733  750 rVB    70365    200914  57.53%   9.494%
  9   5.958   787  799  811 rBV    42727    112821  32.30%   5.331%
 10   6.257   836  848  856 rBV2    2478      7037   2.01%   0.333%
 
 11   6.763   922  931  946 rBV   105563    252684  72.35%  11.940%
 12   7.129   984  991  999 rVB3    7876     17252   4.94%   0.815%
 13   8.110  1145 1152 1158 rBV2    7919     15055   4.31%   0.711%
 14   8.653  1234 1241 1256 rBV   244103    349254 100.00%  16.503%
 15   9.275  1338 1343 1350 rVB    45360     65538  18.77%   3.097%
 
 16  10.055  1465 1471 1486 rVB   224959    297191  85.09%  14.043%
 17  11.085  1634 1640 1651 rBV   175616    225465  64.56%  10.654%
 18  12.024  1789 1794 1801 rBV   221632    277075  79.33%  13.093%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2116264
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030422\
  Data File : VX027311.D                                          
  Acq On    : 04 Mar 2022  19:01
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1783‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.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\VX030422\
  Data File : VX027311.D                                          
  Acq On    : 04 Mar 2022  19:01
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1783‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2,3‐dimethyl‐           Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.782    8.78 ug/l        35293   Pentafluorobenzene          5.562

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2,3‐dimethyl‐                86 C6H14          000079‐29‐8 91
 2 Pentane, 2‐methyl‐                   86 C6H14          000107‐83‐5 59
 3 C2H5C(CH3)2COCH3                    114 C7H14O         020669‐04‐9 10
 4 Butanal, 2,2‐dimethyl‐              100 C6H12O         002094‐75‐9 10
 5 3‐Buten‐2‐ol, 3‐methyl‐              86 C5H10O         010473‐14‐0 9 
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2.40 2.60 2.80 3.00 3.20
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2.40 2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  39.10   19.57%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030422\
  Data File : VX027311.D                                          
  Acq On    : 04 Mar 2022  19:01
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1783‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2,3‐dim...   2.782     8.8  ug/l    35293   1   5.562  200914  50.0
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