
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX031822\
  Data File : VX027533.D                                          
  Acq On    : 18 Mar 2022  17:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1998‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/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: 0.2                            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\82X031722W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX027533.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.965   297  308  323 rBV  2610335   5692544  25.37%  14.533%
  2   3.117   323  333  366 rVB  9512105  22437233 100.00%  57.283%
  3   4.318   519  530  545 rBV    91907    275445   1.23%   0.703%
  4   5.391   694  706  722 rBV2  213473    622686   2.78%   1.590%
  5   5.556   722  733  750 rVB   347142    988185   4.40%   2.523%
 
  6   5.964   789  800  815 rBV   208819    564018   2.51%   1.440%
  7   6.330   851  860  875 rVB   407197   1131091   5.04%   2.888%
  8   6.763   920  931  950 rBV   536401   1289807   5.75%   3.293%
  9   8.653  1234 1241 1257 rBV  1103955   1744211   7.77%   4.453%
 10  10.055  1465 1471 1484 rVB  1174780   1556805   6.94%   3.975%
 
 11  11.085  1634 1640 1650 rBV   955540   1238915   5.52%   3.163%
 12  12.024  1788 1794 1806 rBV  1358255   1628375   7.26%   4.157%
 
 
                        Sum of corrected areas:    39169315
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX031822\
  Data File : VX027533.D                                          
  Acq On    : 18 Mar 2022  17:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1998‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X031722W.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\VX031822\
  Data File : VX027533.D                                          
  Acq On    : 18 Mar 2022  17:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1998‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X031722W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Propane, 2‐ethoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.318   13.94 ug/l       275445   Pentafluorobenzene          5.562

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane, 2‐ethoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000637‐92‐3 83
 2 DL‐Lactamide, N,O‐dimethyl‐         117 C5H11NO2       1000452‐56‐3 56
 3 2‐Propanol, 2‐methyl‐                74 C4H10O         000075‐65‐0 40
 4 2‐Pentanol, 2‐methyl‐               102 C6H14O         000590‐36‐3 38
 5 4‐Hydroxy‐3‐hexanone                116 C6H12O2        004984‐85‐4 28

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance Scan 530 (4.318 min): VX027533.D\data.ms (-519) (-)
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Abundance #5053: Propane, 2-ethoxy-2-methyl-
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Abundance #9650: DL-Lactamide, N,O-dimethyl-
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10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance #991: 2-Propanol, 2-methyl-
59.0

31.0

15.0 44.0

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  59.05  100.00%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  87.10   44.33%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  57.10   32.46%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  41.00   20.94%

4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  43.05   11.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX031822\
  Data File : VX027533.D                                          
  Acq On    : 18 Mar 2022  17:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1998‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X031722W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.330   43.85 ug/l      1131090   1,4‐Difluorobenzene         6.769

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 74
 2 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 9 
 4 1,4‐Butanediamine                    88 C4H12N2        000110‐60‐1 9 
 5 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 9 
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5000

m/z-->

Abundance Scan 860 (6.330 min): VX027533.D\data.ms (-851) (-)
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m/z-->

Abundance #5060: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
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27.0
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m/z-->

Abundance #838: N-Ethylformamide
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18.0
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m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
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58.0
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m/z  73.05  100.00%
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m/z  43.10   30.28%
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m/z  55.10   28.94%
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m/z  87.05   26.27%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  41.05   12.61%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX031822\
  Data File : VX027533.D                                          
  Acq On    : 18 Mar 2022  17:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1998‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X031722W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propane, 2‐etho...   4.318    13.9  ug/l   275445   1   5.562  988185  50.0
Butane, 2‐metho...   6.330    43.9  ug/l  1131090   2   6.769 1289810  50.0
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