
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX071425\
  Data File : VX046985.D                                          
  Acq On    : 14 Jul 2025  19:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q2595‐01
  Misc      : 4.12g/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\82X070225W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX046985.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    27   30   41 rVB    42518     48961   3.11%   0.498%
  2   1.611    71   86   88 rBV4   21136     53703   3.42%   0.546%
  3   3.446   376  387  401 rBV2   81439    217562  13.84%   2.214%
  4   5.391   694  706  723 rBV4  158312    524780  33.38%   5.340%
  5   5.556   723  733  761 rVB2  282306    914847  58.18%   9.309%
 
  6   5.958   790  799  822 rBV   188860    561547  35.71%   5.714%
  7   6.763   922  931  963 rBV   446805   1187225  75.51%  12.080%
  8   8.647  1233 1240 1256 rBV   943106   1572368 100.00%  15.999%
  9  10.055  1465 1471 1484 rBV   970804   1415896  90.05%  14.407%
 10  11.079  1634 1639 1652 rBV   867884   1110292  70.61%  11.297%
 
 11  12.018  1788 1793 1808 rBV  1161368   1460019  92.85%  14.856%
 12  13.408  2014 2021 2025 rBV8    7170     16457   1.05%   0.167%
 13  14.621  2216 2220 2225 rBV7   12602     26399   1.68%   0.269%
 14  14.749  2238 2241 2244 rBV3   24471     28678   1.82%   0.292%
 15  14.841  2253 2256 2260 rBV4   17780     28901   1.84%   0.294%
 
 16  14.957  2272 2275 2282 rVB3   36264     46139   2.93%   0.469%
 17  15.170  2307 2310 2313 rBV5   16546     25424   1.62%   0.259%
 18  15.213  2314 2317 2319 rVB3   17713     20334   1.29%   0.207%
 19  15.414  2346 2350 2357 rVB2   84943    122955   7.82%   1.251%
 20  15.676  2389 2393 2398 rBV5   44827     82419   5.24%   0.839%
 
 21  15.737  2399 2403 2409 rVB4  100479    166923  10.62%   1.698%
 22  15.859  2420 2423 2428 rVB2   45182     70691   4.50%   0.719%
 23  16.597  2541 2544 2548 rBV6   18865     32568   2.07%   0.331%
 24  16.700  2557 2561 2567 rVB2   51308     92808   5.90%   0.944%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9827896
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX071425\
  Data File : VX046985.D                                          
  Acq On    : 14 Jul 2025  19:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q2595‐01
  Misc      : 4.12g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070225W.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\VX071425\
  Data File : VX046985.D                                          
  Acq On    : 14 Jul 2025  19:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q2595‐01
  Misc      : 4.12g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070225W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Ethyl‐oxetane                 Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.446   11.89 ug/l       217562   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Ethyl‐oxetane                      86 C5H10O         1010386‐40‐2 86
 2 n‐Hexane                             86 C6H14          000110‐54‐3 78
 3 Propanal, 2,2‐dimethyl‐              86 C5H10O         000630‐19‐3 38
 4 Butanal, 2‐methyl‐                   86 C5H10O         000096‐17‐3 38
 5 Pentane, 2,2,3,4‐tetramethyl‐       128 C9H20          001186‐53‐4 37
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0
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m/z-->

Abundance Scan 387 (3.446 min): VX046985.D\data.ms (-376) (-)
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40.8
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70.8
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Abundance #1948: 2-Ethyl-oxetane
57.0

41.0

29.0 86.0

71.0
15.0
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Abundance #2039: n-Hexane
57.041.0

29.0

86.0
15.0 71.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1999: Propanal, 2,2-dimethyl-
57.041.0

29.0

86.0

15.0 71.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  56.80  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  40.80   73.43%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.90   61.06%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  55.80   49.13%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  41.90   34.71%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX071425\
  Data File : VX046985.D                                          
  Acq On    : 14 Jul 2025  19:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q2595‐01
  Misc      : 4.12g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070225W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown15.737                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.737    5.72 ug/l       166923   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.018

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 11,13‐Dimethyl‐12‐tetradecen‐1‐o... 282 C18H34O2       1000130‐81‐0 46
 2 Silane, chlorodiethylhexyloxy‐      222 C10H23ClOSi    1000363‐74‐4 43
 3 6‐Nitroundec‐5‐ene                  199 C11H21NO2      1000192‐40‐3 35
 4 1‐(2‐Hydroxyethyl)‐1,2,5,5‐tetra... 238 C16H30O        1010298‐97‐4 35
 5 1‐(2‐Fluorobenzyl)‐4‐(methylsulf... 272 C12H17FN2O2S   441743‐36‐8 27

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2403 (15.737 min): VX046985.D\data.ms (-2399) (-)
192.9

68.940.8
108.8

151.9
280.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #176271: 11,13-Dimethyl-12-tetradecen-1-ol acetate
69.0

109.0

151.0 208.0 267.0237.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #100843: Silane, chlorodiethylhexyloxy-
193.0

109.0

55.0

139.0 222.026.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #74652: 6-Nitroundec-5-ene
55.0

95.0

182.0143.026.0

15.50 16.00

m/z 192.95  100.00%

15.50 16.00

m/z  68.90   61.74%

15.50 16.00

m/z  40.80   59.43%

15.50 16.00

m/z  96.80   59.07%

15.50 16.00

m/z 108.85   51.23%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX071425\
  Data File : VX046985.D                                          
  Acq On    : 14 Jul 2025  19:17
  Operator  : JC/MD
  Sample    : Q2595‐01
  Misc      : 4.12g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070225W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Ethyl‐oxetane      3.446    11.9  ug/l   217562   1   5.556  914847  50.0
unknown15.737       15.737     5.7  ug/l   166923   4  12.018 1460020  50.0
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