
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX050222\
  Data File : VX028483.D                                          
  Acq On    : 02 May 2022  19:08
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2658‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   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\82X041922W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX028483.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.563    70   78   82 rBV2   15390     30993   1.37%   0.242%
  2   2.380   207  212  221 rVB2   17964     31032   1.37%   0.242%
  3   5.391   693  706  721 rBV   272567    794608  35.08%   6.205%
  4   5.556   721  733  748 rVV   375106   1055238  46.59%   8.240%
  5   5.958   788  799  813 rBV   277895    732483  32.34%   5.720%
 
  6   6.763   921  931  948 rBV   600602   1412811  62.37%  11.032%
  7   8.653  1233 1241 1249 rBV  1456569   2265106 100.00%  17.687%
  8  10.055  1465 1471 1481 rBV  1328597   1774714  78.35%  13.858%
  9  11.085  1634 1640 1651 rBV  1189504   1579337  69.72%  12.332%
 10  11.573  1715 1720 1736 rBV   432800    547986  24.19%   4.279%
 
 11  11.829  1756 1762 1768 rBV    75961    112148   4.95%   0.876%
 12  11.890  1768 1772 1781 rVB    41764     60861   2.69%   0.475%
 13  12.024  1788 1794 1801 rBV  1426597   1779554  78.56%  13.895%
 14  12.097  1801 1806 1813 rVB3   32741     62599   2.76%   0.489%
 15  12.244  1824 1830 1838 rBV2   18866     29782   1.31%   0.233%
 
 16  12.701  1901 1905 1913 rVB2   18331     29267   1.29%   0.229%
 17  12.963  1945 1948 1952 rVV2   18228     23406   1.03%   0.183%
 18  13.292  1997 2002 2008 rVB2   69754     99812   4.41%   0.779%
 19  13.420  2019 2023 2032 rVB    34943     47789   2.11%   0.373%
 20  13.585  2046 2050 2054 rBV3   17112     25090   1.11%   0.196%
 
 21  13.664  2060 2063 2068 rVB2   22236     34383   1.52%   0.268%
 22  13.926  2101 2106 2110 rBV2   22223     33584   1.48%   0.262%
 23  14.219  2148 2154 2162 rBV3   32193     71293   3.15%   0.557%
 24  14.371  2175 2179 2184 rBV    24937     31649   1.40%   0.247%
 25  14.481  2192 2197 2203 rBV2   44497     60562   2.67%   0.473%
 
 26  14.615  2210 2219 2225 rBV8   17142     39521   1.74%   0.309%
 27  15.182  2304 2312 2320 rBV3   21846     41112   1.82%   0.321%
 
 
                        Sum of corrected areas:    12806720
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX050222\
  Data File : VX028483.D                                          
  Acq On    : 02 May 2022  19:08
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2658‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X041922W.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\VX050222\
  Data File : VX028483.D                                          
  Acq On    : 02 May 2022  19:08
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2658‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X041922W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  4‐Heptanone, 2,6‐dimethyl‐      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.573   15.40 ug/l       547986   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Heptanone, 2,6‐dimethyl‐          142 C9H18O         000108‐83‐8 94
 2 5‐Nonanone                          142 C9H18O         000502‐56‐7 64
 3 3‐Buten‐2‐ol, 2,3‐dimethyl‐         100 C6H12O         010473‐13‐9 53
 4 2(3H)‐Furanone, dihydro‐5‐propyl‐   128 C7H12O2        000105‐21‐5 47
 5 Acetaldehyde, bis(1‐methylethyl)... 142 C8H18N2        067660‐50‐8 45
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX050222\
  Data File : VX028483.D                                          
  Acq On    : 02 May 2022  19:08
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2658‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X041922W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
4‐Heptanone, 2,...  11.573    15.4  ug/l   547986   4  12.024 1779550  50.0
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