
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062923\
  Data File : VX036371.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2023  12:26
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3451‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   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\82X062323W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX036371.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.374    41   47   58 rBV    32739     41444   2.85%   0.463%
  2   1.746   105  108  116 rVB    11059     17149   1.18%   0.191%
  3   2.337   199  205  211 rBV    13050     27837   1.91%   0.311%
  4   2.782   269  278  287 rBV    49933    105221   7.23%   1.174%
  5   3.099   320  330  342 rVB3   13453     31694   2.18%   0.354%
 
  6   4.489   540  558  574 rBV   192823    534106  36.69%   5.961%
  7   5.385   693  705  720 rBV   172704    492751  33.85%   5.499%
  8   5.550   720  732  752 rVB   303899    859175  59.02%   9.589%
  9   5.952   788  798  811 rBV   188541    496120  34.08%   5.537%
 10   6.251   838  847  859 rVB3    5144     15055   1.03%   0.168%
 
 11   6.757   919  930  943 rBV   459328   1095632  75.26%  12.228%
 12   7.123   979  990 1001 rBV    47634    103375   7.10%   1.154%
 13   8.104  1144 1151 1158 rBV2   14269     28445   1.95%   0.317%
 14   8.647  1233 1240 1251 rBV   951253   1455702 100.00%  16.246%
 15   9.275  1337 1343 1351 rBV   178550    259604  17.83%   2.897%
 
 16  10.055  1465 1471 1481 rBV   924862   1262878  86.75%  14.094%
 17  11.079  1634 1639 1651 rBV   790230    967117  66.44%  10.793%
 18  12.018  1788 1793 1803 rBV   924363   1167017  80.17%  13.024%
 
 
                        Sum of corrected areas:     8960322
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062923\
  Data File : VX036371.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2023  12:26
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3451‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062323W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.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

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VX036371.D\data.ms

 1.374  1.746  2.337
 2.782

 3.099

 4.489  5.385

 5.550

 5.952

6.251

6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00
0

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VX036371.D\data.ms

 6.757

 7.123
 8.104

 8.647

 9.275

10.055

11.079

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VX036371.D\data.ms
12.018

82X062323W.M Fri Jun 30 14:25:00 2023                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062923\
  Data File : VX036371.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2023  12:26
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3451‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062323W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2,3‐dimethyl‐           Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.782    6.12 ug/l       105221   Pentafluorobenzene          5.550

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2,3‐dimethyl‐                86 C6H14          000079‐29‐8 86
 2 Pentane, 2‐methyl‐                   86 C6H14          000107‐83‐5 50
 3 Pentane                              72 C5H12          000109‐66‐0 38
 4 Hydroxylamine, O‐(3‐methylbutyl)‐   103 C5H13NO        019411‐65‐5 10
 5 Butanal, 2,2‐dimethyl‐              100 C6H12O         002094‐75‐9 10
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m/z  71.10   28.77%
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m/z  39.10   18.73%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062923\
  Data File : VX036371.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2023  12:26
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3451‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062323W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2,3‐dim...   2.782     6.1  ug/l   105221   1   5.550  859175  50.0
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