
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX061521\
  Data File : VX022707.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2021  18:31
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2712‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 10   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\82X061021W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX022707.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.221    19   22   26 rBV     5852      6017   1.26%   0.163%
  2   1.374    41   47   52 rBV   135781    132903  27.83%   3.593%
  3   1.416    52   54   58 rVB     7502      7875   1.65%   0.213%
  4   1.660    89   94   96 rVV2   18752     24998   5.23%   0.676%
  5   1.691    96   99  106 rVB    32571     41861   8.77%   1.132%
 
  6   1.916   132  136  142 rBV    11501     15601   3.27%   0.422%
  7   2.002   147  150  158 rVB2    3554      5039   1.06%   0.136%
  8   2.142   167  173  179 rBV    15470     24923   5.22%   0.674%
  9   2.215   181  185  190 rBV2    3615      5659   1.18%   0.153%
 10   2.319   196  202  211 rBV   294735    459672  96.26%  12.429%
 
 11   2.971   303  309  318 rBV2    3580      8917   1.87%   0.241%
 12   3.617   405  415  426 rVB    22985     51079  10.70%   1.381%
 13   4.495   550  559  570 rBV2   22661     61893  12.96%   1.673%
 14   5.397   696  707  718 rBV    40807    114633  24.00%   3.100%
 15   5.562   723  734  745 rVV    69422    190288  39.85%   5.145%
 
 16   5.964   790  800  810 rBV2   52308    136818  28.65%   3.699%
 17   6.099   817  822  832 rVB3   10616     27459   5.75%   0.742%
 18   6.245   834  846  859 rBV   178214    477556 100.00%  12.912%
 19   6.769   922  932  942 rBV   114822    277591  58.13%   7.506%
 20   7.178   994  999 1007 rVB5    6406     13458   2.82%   0.364%
 
 21   7.385  1026 1033 1039 rBV3    2590      5156   1.08%   0.139%
 22   7.659  1070 1078 1097 rBV   113321    226442  47.42%   6.123%
 23   7.976  1121 1130 1135 rBV3    6315     10692   2.24%   0.289%
 24   8.427  1198 1204 1213 rBV    14134     24840   5.20%   0.672%
 25   8.653  1234 1241 1248 rBV   250274    385473  80.72%  10.423%
 
 26   9.452  1365 1372 1379 rBV2   19201     31788   6.66%   0.859%
 27   9.561  1386 1390 1394 rVB2    7478     10279   2.15%   0.278%
 28   9.732  1414 1418 1424 rVB3    6532      8476   1.77%   0.229%
 29   9.976  1446 1458 1463 rBV    25074     36777   7.70%   0.994%
 30  10.055  1466 1471 1478 rVB   239162    321422  67.31%   8.691%
 
 31  10.378  1519 1524 1532 rBV2    4435      6182   1.29%   0.167%
 32  11.018  1623 1629 1635 rBV2    4936      6620   1.39%   0.179%
 33  11.085  1635 1640 1646 rBV   185544    237785  49.79%   6.429%
 34  12.024  1789 1794 1804 rBV   220771    270378  56.62%   7.311%
 35  12.250  1827 1831 1836 rBV2    6639      7736   1.62%   0.209%
 
 36  13.298  1997 2003 2007 rBV3   19055     24145   5.06%   0.653%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX061521\
  Data File : VX022707.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2021  18:31
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2712‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 10   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\82X061021W.M
  Title     : SW846 8260
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     3698431
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX061521\
  Data File : VX022707.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2021  18:31
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2712‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061021W.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\VX061521\
  Data File : VX022707.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2021  18:31
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2712‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061021W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.142    6.55 ug/l        24923   Pentafluorobenzene          5.562

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethane, 1,2‐dichloro‐1,1,2‐trifl... 152 C2HCl2F3       000354‐23‐4 91
 2 2‐Chloro‐1,1,2‐trifluoroethyl et... 162 C4H6ClF3O      000310‐71‐4 36
 3 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐3‐met...  82 C6H10          062338‐02‐7 14
 4 1,4‐Pentadiene, 3‐methyl‐            82 C6H10          001115‐08‐8 14
 5 1‐Butyne, 3,3‐dimethyl‐              82 C6H10          000917‐92‐0 10

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 173 (2.142 min): VX022707.D\data.ms (-167) (-)
67.0

117.1

85.0

35.1 152.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #25463: Ethane, 1,2-dichloro-1,1,2-trifluoro-
67.0

117.0

85.0
31.0

152.049.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #32387: 2-Chloro-1,1,2-trifluoroethyl ethyl ether
29.0

95.0
117.067.0

49.0 147.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #1270: Cyclopropane, 1,2-dimethyl-3-methylene-
67.0

41.0

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  67.00  100.00%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z 117.10   80.42%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  85.00   45.84%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  69.00   42.58%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z 119.00   28.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX061521\
  Data File : VX022707.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2021  18:31
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2712‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061021W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Amylene hydrate                 Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.245   86.02 ug/l       477556   1,4‐Difluorobenzene         6.769

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Amylene hydrate                      88 C5H12O         000075‐85‐4 83
 2 3‐Pentanol, 2‐methyl‐               102 C6H14O         000565‐67‐3 39
 3 2‐Methyl‐5‐hexen‐3‐ol               114 C7H14O         032815‐70‐6 10
 4 Silane, trimethyl‐                   74 C3H10Si        000993‐07‐7 9 
 5 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐2‐methyl‐ 104 C4H8O3         000594‐61‐6 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 846 (6.245 min): VX022707.D\data.ms (-834) (-)
59.1

73.1

43.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #2100: Amylene hydrate
59.0

73.0
43.031.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #4460: 3-Pentanol, 2-methyl-
59.0

73.0

31.0
43.0

85.0 101.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #7506: 2-Methyl-5-hexen-3-ol
73.0

55.0
43.0

27.0

15.0

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  59.10  100.00%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  73.10   61.91%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  55.10   55.93%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  43.10   34.22%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  41.10   19.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX061521\
  Data File : VX022707.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2021  18:31
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2712‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061021W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Butane, 1,3‐dichloro‐           Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.976    5.72 ug/l        36777   Chlorobenzene‐d5           10.055

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 1,3‐dichloro‐               126 C4H8Cl2        001190‐22‐3 80
 2 1‐Propene, 1‐chloro‐2‐methyl‐        90 C4H7Cl         000513‐37‐1 64
 3 2‐Butene, 2‐chloro‐                  90 C4H7Cl         004461‐41‐0 59
 4 1‐Propene, 3‐chloro‐2‐methyl‐        90 C4H7Cl         000563‐47‐3 58
 5 2‐Butene, 1‐chloro‐                  90 C4H7Cl         000591‐97‐9 58

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1458 (9.976 min): VX022707.D\data.ms (-1446) (-)
55.1

90.1
39.1

75.0

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

5000

m/z-->

Abundance #11007: Butane, 1,3-dichloro-
55.0

27.0 90.0

41.0 75.0
14.0 111.0

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

5000
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Abundance #2363: 1-Propene, 1-chloro-2-methyl-
55.039.0

90.0

75.0
26.0

13.0

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

5000

m/z-->

Abundance #2355: 2-Butene, 2-chloro-
55.0

90.0
27.0

75.0
41.0

10.00

m/z  55.10  100.00%

10.00

m/z  90.10   27.91%

10.00

m/z  63.10   22.26%

10.00

m/z  39.10   19.74%

10.00

m/z  54.10   19.38%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX061521\
  Data File : VX022707.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2021  18:31
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2712‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061021W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethane, 1,2‐dic...   2.142     6.5  ug/l    24923   1   5.562  190288  50.0
Amylene hydrate      6.245    86.0  ug/l   477556   2   6.769  277591  50.0
Butane, 1,3‐dic...   9.976     5.7  ug/l    36777   3  10.055  321422  50.0
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