
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX060622\
  Data File : VX029243.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2022  17:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3160‐04
  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\82X053122W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX029243.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   17 rVB   212940    179771  10.59%   1.770%
  2   1.264    24   29   38 rBV2   31241     42655   2.51%   0.420%
  3   1.368    40   46   53 rVB2   59974    100008   5.89%   0.985%
  4   1.904   128  134  139 rBV    16175     23655   1.39%   0.233%
  5   1.953   139  142  148 rVB3   14224     21635   1.27%   0.213%
 
  6   2.380   207  212  222 rVB    12966     23707   1.40%   0.233%
  7   2.544   230  239  249 rBV    19837     41663   2.45%   0.410%
  8   2.946   296  305  317 rVB    37658     87386   5.15%   0.860%
  9   4.574   561  572  583 rBV2   13462     43973   2.59%   0.433%
 10   5.099   641  658  673 rBV   102086    302597  17.83%   2.979%
 
 11   5.391   694  706  719 rBV   203338    600111  35.36%   5.908%
 12   5.556   722  733  747 rVV2  313662    880901  51.90%   8.673%
 13   5.958   789  799  810 rBV   207578    555661  32.74%   5.471%
 14   6.763   922  931  948 rBV   520658   1238164  72.95%  12.190%
 15   8.653  1234 1241 1249 rBV  1107738   1697288 100.00%  16.710%
 
 16   8.720  1249 1252 1261 rVB    10947     19349   1.14%   0.190%
 17  10.055  1465 1471 1483 rBV  1153967   1560328  91.93%  15.362%
 18  11.085  1634 1640 1654 rBV   929541   1192737  70.27%  11.743%
 19  12.024  1788 1794 1803 rBV  1264695   1522228  89.69%  14.987%
 20  12.859  1926 1931 1938 rBV    17737     23394   1.38%   0.230%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    10157211
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX060622\
  Data File : VX029243.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2022  17:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3160‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X053122W.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\VX060622\
  Data File : VX029243.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2022  17:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3160‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X053122W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Propene                         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.142   10.20 ug/l       179771   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 90
 2 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 7 
 3 Cyclopropene                         40 C3H4           002781‐85‐3 5 
 4 4‐Amino‐1‐butanol                    89 C4H11NO        013325‐10‐5 2 
 5 2‐Oxetanone, 4‐methyl‐               86 C4H6O2         003068‐88‐0 2 
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m/z  41.10  100.00%
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m/z  39.10   81.58%

1.201.301.401.50

m/z  42.10   59.85%

1.201.301.401.50

m/z  44.10   32.90%

1.201.301.401.50

m/z  43.10   32.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX060622\
  Data File : VX029243.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2022  17:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3160‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X053122W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown1.367                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.367    5.68 ug/l       100008   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane                               58 C4H10          000106‐97‐8 47
 2 1‐Propene, 2‐methyl‐                 56 C4H8           000115‐11‐7 30
 3 Isopropylsulfonyl chloride          142 C3H7ClO2S      010147‐37‐2 9 
 4 Isobutyl nitrite                    103 C4H9NO2        000542‐56‐3 9 
 5 Propane, 2‐nitro‐                    89 C3H7NO2        000079‐46‐9 9 
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43.0

58.1

79.9

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

5000

m/z-->

Abundance #264: Butane
43.0

29.0

58.015.0
2.0

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

5000

m/z-->

Abundance #210: 1-Propene, 2-methyl-
41.0

56.0

28.0

15.02.0
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Abundance #22192: Isopropylsulfonyl chloride
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64.014.0 83.0 99.0

1.20 1.40 1.60 1.80

m/z  43.05  100.00%
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1.20 1.40 1.60 1.80

m/z  39.00   20.67%

1.20 1.40 1.60 1.80

m/z  58.10   15.34%

1.20 1.40 1.60 1.80

m/z  42.10   14.21%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX060622\
  Data File : VX029243.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2022  17:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3160‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X053122W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propene              1.142    10.2  ug/l   179771   1   5.556  880901  50.0
unknown1.367         1.367     5.7  ug/l   100008   1   5.556  880901  50.0
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