
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070224\
  Data File : VX042152.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  20:03
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3106‐04 20X
  Misc      : 5.05g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  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\82X061824W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX042152.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.240    21   25   28 rBV    13638     16155   2.66%   0.405%
  2   1.599    66   84   85 rBV6    6732     20822   3.43%   0.522%
  3   1.648    90   92   95 rVB3    6283      6956   1.15%   0.174%
  4   2.947   298  305  316 rBV3    2647      7199   1.19%   0.180%
  5   4.245   509  518  540 rBV3    7331     30222   4.98%   0.757%
 
  6   5.385   694  705  721 rBV2   72329    212939  35.05%   5.335%
  7   5.550   721  732  746 rVV   120651    339819  55.94%   8.515%
  8   5.952   789  798  819 rBV    67597    186146  30.64%   4.664%
  9   6.763   922  931  950 rBV   180657    440266  72.48%  11.031%
 10   7.232  1001 1008 1027 rBV2   14445     48519   7.99%   1.216%
 
 11   8.647  1234 1240 1250 rBV   392814    607450 100.00%  15.220%
 12  10.055  1465 1471 1486 rBV   410422    557895  91.84%  13.979%
 13  10.299  1506 1511 1517 rBV2    5354      8726   1.44%   0.219%
 14  11.079  1634 1639 1654 rBV   340275    452724  74.53%  11.344%
 15  12.018  1788 1793 1803 rBV   414236    546791  90.01%  13.701%
 
 16  12.219  1822 1826 1833 rBV3    6100     10081   1.66%   0.253%
 17  12.420  1854 1859 1864 rBV2   10293     13246   2.18%   0.332%
 18  12.914  1931 1940 1946 rVV8    3708     11806   1.94%   0.296%
 19  12.975  1946 1950 1957 rVB5    4091      6638   1.09%   0.166%
 20  13.268  1993 1998 2001 rBV    20109     25828   4.25%   0.647%
 
 21  13.603  2047 2053 2060 rBV10    3402      8024   1.32%   0.201%
 22  13.682  2060 2066 2068 rBV4    4361      8131   1.34%   0.204%
 23  13.737  2071 2075 2077 rVV3    6100      8648   1.42%   0.217%
 24  13.774  2077 2081 2088 rVV    33861     54930   9.04%   1.376%
 25  13.841  2088 2092 2099 rVB6    9461     17048   2.81%   0.427%
 
 26  14.036  2118 2124 2128 rBV2   35173     44282   7.29%   1.110%
 27  14.225  2150 2155 2159 rVB7    6171     10058   1.66%   0.252%
 28  14.432  2180 2189 2193 rBV9    8510     19972   3.29%   0.500%
 29  14.475  2193 2196 2198 rBV4    4737      6423   1.06%   0.161%
 30  14.505  2198 2201 2206 rVB4    7762     12753   2.10%   0.320%
 
 31  14.560  2206 2210 2215 rBV4    5064      9175   1.51%   0.230%
 32  14.633  2215 2222 2227 rBV2   18956     38226   6.29%   0.958%
 33  14.755  2238 2242 2244 rBV    45504     48918   8.05%   1.226%
 34  14.780  2244 2246 2251 rVB    20866     27831   4.58%   0.697%
 35  15.097  2293 2298 2302 rBV5    6018     12405   2.04%   0.311%
 
 36  15.213  2313 2317 2323 rVV2   13731     19176   3.16%   0.480%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070224\
  Data File : VX042152.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  20:03
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3106‐04 20X
  Misc      : 5.05g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  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\82X061824W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.274  2324 2327 2331 rVB5    5739      6295   1.04%   0.158%
 38  15.377  2340 2344 2348 rBV6    4872      9053   1.49%   0.227%
 39  15.487  2357 2362 2367 rBV4   13871     21075   3.47%   0.528%
 40  15.560  2370 2374 2378 rVB2    7445     11652   1.92%   0.292%
 
 41  15.615  2378 2383 2387 rBV2   10317     17187   2.83%   0.431%
 42  15.920  2430 2433 2439 rVB5    6645     11069   1.82%   0.277%
 43  16.097  2456 2462 2466 rBV9    4422     10546   1.74%   0.264%
 44  16.377  2502 2508 2512 rVB9    3547      7916   1.30%   0.198%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3991021
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070224\
  Data File : VX042152.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  20:03
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3106‐04 20X
  Misc      : 5.05g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061824W.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\VX070224\
  Data File : VX042152.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  20:03
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3106‐04 20X
  Misc      : 5.05g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061824W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Butanol                       Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.232    5.51 ug/l        48519   1,4‐Difluorobenzene         6.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Butanol                            74 C4H10O         000071‐36‐3 78
 2 Butane, 1‐chloro‐                    92 C4H9Cl         000109‐69‐3 45
 3 3,4‐Dimethyldihydrofuran‐2,5‐dione  128 C6H8O3         007475‐92‐5 40
 4 Propane, 2‐cyclopropyl‐              84 C6H12          003638‐35‐5 36
 5 Oxetane, 3,3‐dimethyl‐               86 C5H10O         006921‐35‐3 36
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m/z-->

Abundance Scan 1008 (7.232 min): VX042152.D\data.ms (-1001) (-)
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41.1

71.8
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Abundance #966: 1-Butanol
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31.0

73.015.0
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Abundance #2737: Butane, 1-chloro-
56.0

41.0

27.0

75.0 92.0
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0

5000
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Abundance #13926: 3,4-Dimethyldihydrofuran-2,5-dione
56.0

41.0

27.0
128.0

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  56.10  100.00%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  41.10   68.21%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  43.10   52.42%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  42.10   30.00%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  55.10   17.38%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070224\
  Data File : VX042152.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  20:03
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3106‐04 20X
  Misc      : 5.05g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061824W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Butanol            7.232     5.5  ug/l    48519   2   6.763  440266  50.0
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