
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070621\
  Data File : VX023151.D                                          
  Acq On    : 06 Jul 2021  17:16
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2923‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   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\82X070221W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX023151.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.148     7   10   12 rBV    96721     80378   5.51%   0.886%
  2   1.172    12   14   19 rVB2   18155     18040   1.24%   0.199%
  3   1.221    19   22   26 rBV    24092     23105   1.58%   0.255%
  4   1.276    27   31   39 rVB   106115    107844   7.39%   1.189%
  5   1.374    44   47   51 rVB    34672     33215   2.28%   0.366%
 
  6   1.416    51   54   59 rVB    20584     21899   1.50%   0.241%
  7   1.660    89   94  100 rBV    27968     38168   2.62%   0.421%
  8   2.142   165  173  182 rBV   278701    452188  30.99%   4.985%
  9   2.331   197  204  211 rBV   143098    272197  18.65%   3.001%
 10   4.501   549  560  572 rBV   115483    317475  21.76%   3.500%
 
 11   5.397   693  707  721 rBV2  168615    493489  33.82%   5.440%
 12   5.562   722  734  749 rVB   302785    846241  57.99%   9.329%
 13   5.970   790  801  813 rBV   187566    509977  34.95%   5.622%
 14   6.769   922  932  949 rBV   462583   1089681  74.68%  12.013%
 15   7.135   984  992 1000 rVB    16207     35791   2.45%   0.395%
 
 16   8.653  1233 1241 1250 rBV   948192   1459197 100.00%  16.087%
 17  10.055  1465 1471 1482 rBV   887371   1246743  85.44%  13.745%
 18  11.085  1634 1640 1654 rBV   742203    943398  64.65%  10.400%
 19  12.024  1789 1794 1804 rBV   888629   1081789  74.14%  11.926%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9070815
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070621\
  Data File : VX023151.D                                          
  Acq On    : 06 Jul 2021  17:16
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2923‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070221W.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\VX070621\
  Data File : VX023151.D                                          
  Acq On    : 06 Jul 2021  17:16
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2923‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070221W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethane, 1‐chloro‐1,1‐difluoro‐  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.276    6.37 ug/l       107844   Pentafluorobenzene          5.562

 Hit# of  3    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethane, 1‐chloro‐1,1‐difluoro‐      100 C2H3ClF2       000075‐68‐3 83
 2 Propane, 2,2‐difluoro‐               80 C3H6F2         000420‐45‐1 9 
 3 Benzene, 1‐nitro‐2‐(p‐methylphen... 247 C13H10FNO3     028987‐57‐7 1 
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Abundance #99621: Benzene, 1-nitro-2-(p-methylphenoxy)-4-fluoro-
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m/z  65.00  100.00%
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m/z  44.95   22.17%

1.20 1.40 1.60

m/z  85.00   13.32%

1.20 1.40 1.60

m/z  64.00    8.35%

1.20 1.40 1.60

m/z  44.00    4.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070621\
  Data File : VX023151.D                                          
  Acq On    : 06 Jul 2021  17:16
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2923‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070221W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.142   26.72 ug/l       452188   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 Butane, 2,3‐bis(trimethylsiloxy)‐   234 C10H26O2Si2    053274‐85‐4 10
 3 1‐Butyne, 3,3‐dimethyl‐              82 C6H10          000917‐92‐0 10
 4 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐3‐met...  82 C6H10          062338‐02‐7 9 
 5 1,4‐Pentadiene, 3‐methyl‐            82 C6H10          001115‐08‐8 9 
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Abundance Scan 173 (2.142 min): VX023151.D\data.ms (-165) (-)
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Abundance #25463: Ethane, 1,2-dichloro-1,1,2-trifluoro-
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152.094.0
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Abundance #88574: Butane, 2,3-bis(trimethylsiloxy)-
117.073.0

147.0

45.0
174.0 219.015.0
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Abundance #1240: 1-Butyne, 3,3-dimethyl-
67.0

41.0

15.0

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  66.95  100.00%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z 117.00   76.61%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  85.00   41.70%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  69.00   31.52%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z 119.00   25.32%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070621\
  Data File : VX023151.D                                          
  Acq On    : 06 Jul 2021  17:16
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2923‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070221W.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‐chlor...   1.276     6.4  ug/l   107844   1   5.562  846241  50.0
Ethane, 1,2‐dic...   2.142    26.7  ug/l   452188   1   5.562  846241  50.0
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