
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX040225\
  Data File : VX045540.D                                          
  Acq On    : 02 Apr 2025  12:30
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q1697‐02
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 8   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\82X040225W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX045540.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.142     6    9   19 rVB   131770    130042   7.71%   2.782%
  2   2.130   166  171  181 rVB    25724     42376   2.51%   0.906%
  3   2.319   193  202  210 rBV2  126972    251609  14.92%   5.382%
  4   3.605   404  413  423 rVB2    9771     22149   1.31%   0.474%
  5   4.483   544  557  574 rBV   140420    387531  22.98%   8.290%
 
  6   5.013   636  644  664 rBV3   10626     38748   2.30%   0.829%
  7   5.385   694  705  720 rBV2   47841    142849   8.47%   3.056%
  8   5.544   720  731  747 rVV    67570    198983  11.80%   4.257%
  9   5.952   787  798  809 rBV2   57610    151874   9.01%   3.249%
 10   6.757   921  930  945 rBV2  120158    292850  17.36%   6.264%
 
 11   7.123   981  990 1006 rBV   757773   1686535 100.00%  36.077%
 12   8.647  1234 1240 1251 rBV   258089    405359  24.04%   8.671%
 13   9.275  1337 1343 1350 rBV2   12421     20014   1.19%   0.428%
 14  10.055  1465 1471 1491 rBV   251786    358167  21.24%   7.662%
 15  11.079  1634 1639 1656 rBV   200464    254479  15.09%   5.444%
 
 16  12.018  1788 1793 1803 rBV   225460    291215  17.27%   6.229%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4674780
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX040225\
  Data File : VX045540.D                                          
  Acq On    : 02 Apr 2025  12:30
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q1697‐02
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X040225W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

700000

Time-->

Abundance TIC: VX045540.D\data.ms

.142

 2.130

 2.319

 3.605

 4.483

 5.013
 5.385 5.544  5.952

6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

700000

Time-->

Abundance TIC: VX045540.D\data.ms

 6.757

 7.123

 8.647

 9.275

10.055

11.079

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

700000

Time-->

Abundance TIC: VX045540.D\data.ms

12.018

82X040225W.M Thu Apr 03 13:07:11 2025                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
IW-01-55-040125

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
IW-01-55-040125

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
IW-01-55-040125



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX040225\
  Data File : VX045540.D                                          
  Acq On    : 02 Apr 2025  12:30
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q1697‐02
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X040225W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethene, chlorotrifluoro‐        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.142   32.68 ug/l       130042   Pentafluorobenzene          5.544

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethene, chlorotrifluoro‐            116 C2ClF3         000079‐38‐9 97
 2 5‐Chloro‐1‐methylimidazole          116 C4H5ClN2       000872‐49‐1 9 
 3 3‐Ethylthiolane                     116 C6H12S         062184‐67‐2 9 
 4 1‐Propene, 1‐(ethylthio)‐2‐methyl‐  116 C6H12S         027482‐14‐0 5 
 5 Indene                              116 C9H8           000095‐13‐6 4 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->
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Abundance #9337: 3-Ethylthiolane
116.0
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1.201.301.401.50

m/z 115.90  100.00%

1.201.301.401.50

m/z  66.00   33.01%

1.201.301.401.50

m/z 118.00   33.01%

1.201.301.401.50

m/z  85.00   31.06%

1.201.301.401.50

m/z  96.90   25.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX040225\
  Data File : VX045540.D                                          
  Acq On    : 02 Apr 2025  12:30
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q1697‐02
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X040225W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Ethane, 1,2‐dichloro‐1,1,2‐...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.130   10.65 ug/l        42376   Pentafluorobenzene          5.544

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethane, 1,2‐dichloro‐1,1,2‐trifl... 152 C2HCl2F3       000354‐23‐4 95
 2 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐3‐met...  82 C6H10          062338‐02‐7 12
 3 Fluorodichloromethane               102 CHCl2F         000075‐43‐4 12
 4 1‐Butyne, 3,3‐dimethyl‐              82 C6H10          000917‐92‐0 10
 5 2‐Pentyn‐4‐one                       82 C5H6O          007299‐55‐0 9 
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX040225\
  Data File : VX045540.D                                          
  Acq On    : 02 Apr 2025  12:30
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q1697‐02
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X040225W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethene, chlorot...   1.142    32.7  ug/l   130042   1   5.544  198983  50.0
Ethane, 1,2‐dic...   2.130    10.7  ug/l    42376   1   5.544  198983  50.0
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