
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062222\
  Data File : VX029709.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  19:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 26   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\82X061822W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX029709.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.270    25   30   42 rBV    25586     60424   1.71%   0.501%
  2   2.965   298  308  323 rBV   357162    820677  23.22%   6.809%
  3   3.117   323  333  352 rVB  1525915   3533675 100.00%  29.317%
  4   5.391   693  706  722 rBV   151406    436847  12.36%   3.624%
  5   5.556   722  733  751 rVB   277460    794709  22.49%   6.593%
 
  6   5.958   788  799  809 rBV   159787    421807  11.94%   3.499%
  7   6.238   832  845  857 rBV3   91977    271139   7.67%   2.249%
  8   6.763   919  931  944 rBV   425670   1017679  28.80%   8.443%
  9   8.427  1197 1204 1212 rBV    52133     93920   2.66%   0.779%
 10   8.506  1212 1217 1227 rVB    30970     51350   1.45%   0.426%
 
 11   8.653  1234 1241 1249 rBV   854311   1330182  37.64%  11.036%
 12   8.842  1265 1272 1282 rBV    97216    158249   4.48%   1.313%
 13  10.055  1466 1471 1476 rVV   887215   1142563  32.33%   9.479%
 14  10.104  1476 1479 1483 rVV2   26410     38638   1.09%   0.321%
 15  11.085  1634 1640 1649 rBV   656715    845685  23.93%   7.016%
 
 16  12.024  1788 1794 1802 rBV   856853   1035945  29.32%   8.595%
 
 
                        Sum of corrected areas:    12053489
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062222\
  Data File : VX029709.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  19:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061822W.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\VX062222\
  Data File : VX029709.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  19:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.238   13.32 ug/l       271139   1,4‐Difluorobenzene         6.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Amylene hydrate                      88 C5H12O         000075‐85‐4 64
 2 3‐Hexanol                           102 C6H14O         000623‐37‐0 64
 3 3‐Pentanol, 2‐methyl‐               102 C6H14O         000565‐67‐3 50
 4 3‐Hydroxy‐3‐methyl‐2‐butanone       102 C5H10O2        000115‐22‐0 38
 5 HEX‐5‐EN‐3‐OL                       100 C6H12O         000688‐99‐3 12
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062222\
  Data File : VX029709.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  19:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  3‐Pentanol, 3‐methyl‐           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.842    6.93 ug/l       158249   Chlorobenzene‐d5           10.055

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Pentanol, 3‐methyl‐               102 C6H14O         000077‐74‐7 74
 2 4‐Heptanol, 3‐methyl‐               130 C8H18O         001838‐73‐9 38
 3 3‐Pentanol, 2,4‐dimethyl‐           116 C7H16O         000600‐36‐2 37
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐(1‐methylethyl)‐   116 C6H12O2        000822‐83‐3 28
 5 Methane, isothiocyanato‐             73 C2H3NS         000556‐61‐6 25
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062222\
  Data File : VX029709.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  19:07
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3202‐10
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061822W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Amylene hydrate      6.238    13.3  ug/l   271139   2   6.763 1017680  50.0
3‐Pentanol, 3‐m...   8.842     6.9  ug/l   158249   3  10.055 1142560  50.0
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