
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX052921\
  Data File : VX022283.D                                          
  Acq On    : 29 May 2021  04:15
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2518‐05 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 39   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\82X051921W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX022283.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.453    55   60   68 rBV    12550     15363   1.22%   0.241%
  2   2.386   206  213  225 rBV   389043    617809  48.88%   9.681%
  3   2.794   272  280  294 rBV   371539    670528  53.05%  10.507%
  4   3.861   447  455  469 rBV3   13637     37221   2.94%   0.583%
  5   4.587   565  574  585 rVB2    4924     15273   1.21%   0.239%
 
  6   5.391   696  706  719 rBV2   48997    141248  11.18%   2.213%
  7   5.562   722  734  745 rBV2   74953    213644  16.90%   3.348%
  8   5.843   771  780  789 rBV3    8390     21598   1.71%   0.338%
  9   5.964   789  800  811 rBV    63211    164518  13.02%   2.578%
 10   6.769   923  932  942 rBV2  139315    327746  25.93%   5.136%
 
 11   7.135   984  992 1003 rVB4   15602     34687   2.74%   0.544%
 12   8.653  1233 1241 1248 rBV   294039    461925  36.55%   7.239%
 13   8.720  1248 1252 1261 rVB     7895     12842   1.02%   0.201%
 14   9.275  1337 1343 1360 rVB   333525    492086  38.93%   7.711%
 15  10.055  1466 1471 1485 rVB   285516    392950  31.09%   6.158%
 
 16  10.195  1489 1494 1501 rBV   221857    288117  22.80%   4.515%
 17  10.305  1506 1512 1528 rVB   923911   1263892 100.00%  19.806%
 18  10.647  1562 1568 1573 rBV   422849    545415  43.15%   8.547%
 19  11.086  1634 1640 1648 rBV   222337    284052  22.47%   4.451%
 20  12.024  1789 1794 1800 rBV   293117    353715  27.99%   5.543%
 
 21  13.292  1995 2002 2006 rBV4    8104     13062   1.03%   0.205%
 22  14.225  2146 2155 2162 rVB8    5726     13793   1.09%   0.216%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6381484
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX052921\
  Data File : VX022283.D                                          
  Acq On    : 29 May 2021  04:15
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2518‐05 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051921W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX052921\
  Data File : VX022283.D                                          
  Acq On    : 29 May 2021  04:15
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2518‐05 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051921W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Propanol                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.861    8.71 ug/l        37221   Pentafluorobenzene          5.562

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Propanol                           60 C3H8O          000071‐23‐8 59
 2 2‐Fluoropropene                      60 C3H5F          001184‐60‐7 52
 3 Allyl fluoride                       60 C3H5F          000818‐92‐8 38
 4 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 35
 5 Isoserine                           105 C3H7NO3        000565‐71‐9 9 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70

5000

m/z-->

Abundance Scan 455 (3.861 min): VX022283.D\data.ms (-447) (-)
59.1

42.1

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70

5000

m/z-->

Abundance #291: 1-Propanol
31.0

59.042.0
15.0 53.025.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70

5000

m/z-->

Abundance #287: 2-Fluoropropene
59.0

39.0

33.027.0 45.0

20.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70

5000

m/z-->

Abundance #285: Allyl fluoride
59.0

39.0
27.0

33.0
45.015.0

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  59.10  100.00%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  42.10   76.39%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  60.10   56.37%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  41.10   55.95%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  39.00   42.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX052921\
  Data File : VX022283.D                                          
  Acq On    : 29 May 2021  04:15
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2518‐05 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051921W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.843    5.05 ug/l        21598   Pentafluorobenzene          5.562

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 64
 2 2‐Propanone, 1‐methoxy‐              88 C4H8O2         005878‐19‐3 40
 3 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 9 
 4 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 
 5 Acetic acid, sodium salt             82 C2H3NaO2       000127‐09‐3 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance Scan 780 (5.843 min): VX022283.D\data.ms (-771) (-)
73.1

45.1

58.0
87.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2054: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.029.0
87.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2045: 2-Propanone, 1-methoxy-
45.0

58.0

29.0
15.0 88.037.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #213: Acetone
43.0

58.0
15.0 27.0

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  73.10  100.00%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  45.10   55.08%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  43.10   51.99%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  58.00   25.79%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  87.10   14.31%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX052921\
  Data File : VX022283.D                                          
  Acq On    : 29 May 2021  04:15
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2518‐05 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051921W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Propanol           3.861     8.7  ug/l    37221   1   5.562  213644  50.0
1,3‐Dioxolane, ...   5.843     5.0  ug/l    21598   1   5.562  213644  50.0
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