
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062921\
  Data File : VX023005.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  15:55
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2875‐15
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   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\82X062321W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX023005.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.252    23   27   37 rBV3    7011     12731   3.06%   0.461%
  2   2.386   208  213  224 rVB    53062     85144  20.44%   3.084%
  3   2.550   233  240  247 rBV    16418     29640   7.12%   1.074%
  4   3.111   323  332  340 rBV5    1682      4430   1.06%   0.160%
  5   5.397   695  707  718 rBV    42928    126103  30.28%   4.567%
 
  6   5.562   723  734  755 rVB    76931    221554  53.19%   8.024%
  7   5.824   768  777  778 rBV5    3024      4688   1.13%   0.170%
  8   5.842   778  780  788 rVB4    3078      4829   1.16%   0.175%
  9   5.964   790  800  808 rBV    62419    159168  38.22%   5.765%
 10   6.044   808  813  825 rVB2   10028     26550   6.37%   0.962%
 
 11   6.257   841  848  855 rVB4    3547      9282   2.23%   0.336%
 12   6.769   920  932  943 rBV   129267    305827  73.43%  11.077%
 13   7.379  1024 1032 1042 rBV5    4772     12648   3.04%   0.458%
 14   7.988  1124 1132 1141 rVB5    3633      9387   2.25%   0.340%
 15   8.110  1145 1152 1157 rBV2    4769      9697   2.33%   0.351%
 
 16   8.586  1223 1230 1233 rBV4    4353      8464   2.03%   0.307%
 17   8.653  1235 1241 1248 rVV   267635    416498 100.00%  15.085%
 18   8.720  1248 1252 1259 rVB2    5487      8781   2.11%   0.318%
 19   9.525  1376 1384 1388 rBV3    3783      6544   1.57%   0.237%
 20  10.055  1466 1471 1478 rBV   259363    355999  85.47%  12.894%
 
 21  10.195  1490 1494 1499 rVB2   11418     15458   3.71%   0.560%
 22  10.305  1505 1512 1519 rVB    47958     66374  15.94%   2.404%
 23  10.646  1563 1568 1575 rVB    15260     20106   4.83%   0.728%
 24  11.085  1634 1640 1653 rBV   196078    255257  61.29%   9.245%
 25  11.384  1684 1689 1696 rVB     8591     15898   3.82%   0.576%
 
 26  11.457  1696 1701 1705 rBV2    6139      7963   1.91%   0.288%
 27  11.616  1723 1727 1733 rVB2    5866      7854   1.89%   0.284%
 28  11.756  1745 1750 1754 rVB    25488     31090   7.46%   1.126%
 29  12.024  1789 1794 1801 rBV   241845    297188  71.35%  10.764%
 30  12.091  1801 1805 1810 rVB     6973      8062   1.94%   0.292%
 
 31  12.250  1823 1831 1838 rBV3   16847     31705   7.61%   1.148%
 32  12.317  1838 1842 1848 rVB2   12705     17865   4.29%   0.647%
 33  12.469  1862 1867 1873 rVB3    4946      6874   1.65%   0.249%
 34  12.536  1873 1878 1880 rBV2    4592      6317   1.52%   0.229%
 35  12.616  1887 1891 1895 rVV    11492     12139   2.91%   0.440%
 
 36  12.701  1901 1905 1914 rVB4    5312      9974   2.39%   0.361%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062921\
  Data File : VX023005.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  15:55
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2875‐15
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   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\82X062321W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  12.927  1934 1942 1945 rVV2    5867      8142   1.95%   0.295%
 38  12.963  1945 1948 1952 rVB     8914     10075   2.42%   0.365%
 39  13.170  1973 1982 1986 rBV4    5269      8557   2.05%   0.310%
 40  13.292  1999 2002 2008 rVB3    9126     12372   2.97%   0.448%
 
 41  13.426  2020 2024 2032 rVB4    3683      5494   1.32%   0.199%
 42  13.548  2040 2044 2047 rBV     3739      5193   1.25%   0.188%
 43  13.585  2047 2050 2056 rVV3    4943      9183   2.20%   0.333%
 44  13.670  2060 2064 2069 rVB5    3632      5958   1.43%   0.216%
 45  13.780  2074 2082 2091 rVB    33411     45697  10.97%   1.655%
 
 46  14.640  2217 2223 2229 rBV    10114     12807   3.07%   0.464%
 47  14.780  2242 2246 2250 rBV     7494      9436   2.27%   0.342%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2761002
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062921\
  Data File : VX023005.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  15:55
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2875‐15
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062321W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20
0

50000

100000

150000

200000

250000

Time-->

Abundance TIC: VX023005.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062921\
  Data File : VX023005.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  15:55
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2875‐15
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062321W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.550                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.550    6.69 ug/l        29640   Pentafluorobenzene          5.562

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 40
 2 Ethylamine                           45 C2H7N          000075‐04‐7 5 
 3 2‐Propanone, 1‐methoxy‐              88 C4H8O2         005878‐19‐3 4 
 4 4‐Penten‐2‐ol                        86 C5H10O         000625‐31‐0 4 
 5 Oxirane, (methoxymethyl)‐            88 C4H8O2         000930‐37‐0 4 

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 240 (2.550 min): VX023005.D\data.ms (-233) (-)
45.1

58.137.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #294: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
19.0

59.037.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #86: Ethylamine
30.0

45.0

18.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

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

58.0

29.0
15.0 88.037.0

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  45.10  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  43.05   26.44%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  41.10    7.89%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  39.10    7.59%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  42.20    7.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062921\
  Data File : VX023005.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  15:55
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2875‐15
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062321W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1‐propenyl‐            Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.250    5.33 ug/l        31705   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 90
 2 Bicyclo[4.2.0]octa‐1,3,5‐triene,... 118 C9H10          055337‐80‐9 60
 3 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 60
 4 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 60
 5 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 49

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1831 (12.250 min): VX023005.D\data.ms (-1823) (-)
117.1

91.1
63.139.1 134.2

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #8956: Benzene, 1-propenyl-
117.0

91.0
39.0

63.0
15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #8983: Bicyclo[4.2.0]octa-1,3,5-triene, 7-methyl-
117.0

91.0

39.0
63.0

24.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #8951: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

12.00 12.50

m/z 117.10  100.00%

12.00 12.50

m/z 118.10   55.18%

12.00 12.50

m/z 105.10   46.09%

12.00 12.50

m/z 119.20   45.21%

12.00 12.50

m/z 115.10   40.33%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062921\
  Data File : VX023005.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  15:55
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2875‐15
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062321W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.550         2.550     6.7  ug/l    29640   1   5.562  221554  50.0
Benzene, 1‐prop...  12.250     5.3  ug/l    31705   4  12.024  297188  50.0
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