
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072122\
  Data File : VX030145.D                                          
  Acq On    : 20 Jul 2022  20:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3767‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   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\82X071222W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX030145.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.581    73   81   87 rBV10    7755     19474   1.95%   0.352%
  2   5.391   693  706  720 rBV   107251    313328  31.33%   5.662%
  3   5.562   720  734  747 rVV   189606    538266  53.82%   9.726%
  4   5.958   789  799  815 rBV   126428    337962  33.79%   6.107%
  5   6.769   922  932  946 rBV   316407    759216  75.91%  13.719%
 
  6   8.653  1234 1241 1256 rBV   647920   1000196 100.00%  18.073%
  7  10.055  1464 1471 1483 rBV   629850    857817  85.76%  15.501%
  8  11.085  1634 1640 1647 rBV   483058    603800  60.37%  10.910%
  9  12.024  1789 1794 1804 rBV   620943    762997  76.28%  13.787%
 10  13.695  2062 2068 2074 rBV     9880     13775   1.38%   0.249%
 
 11  14.048  2117 2126 2131 rBV3   29098     59103   5.91%   1.068%
 12  14.103  2131 2135 2142 rVV2   57971     83570   8.36%   1.510%
 13  14.219  2146 2154 2158 rBV5   17897     40255   4.02%   0.727%
 14  14.316  2165 2170 2176 rBV3   51676     98421   9.84%   1.778%
 15  14.365  2176 2178 2181 rVV3   15493     23871   2.39%   0.431%
 
 16  14.396  2181 2183 2189 rVB2   15967     22073   2.21%   0.399%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5534124
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072122\
  Data File : VX030145.D                                          
  Acq On    : 20 Jul 2022  20:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3767‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X071222W.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\VX072122\
  Data File : VX030145.D                                          
  Acq On    : 20 Jul 2022  20:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3767‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X071222W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown14.103                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.103    5.48 ug/l        83570   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butanoic acid, ethyl ester          116 C6H12O2        000105‐54‐4 25
 2 Butanoic acid, 2‐methyl‐, methyl... 116 C6H12O2        000868‐57‐5 14
 3 Butane, 2,2'‐[methylenebis(oxy)]... 188 C11H24O2       054699‐28‐4 14
 4 2H‐Thiopyran, tetrahydro‐           102 C5H10S         001613‐51‐0 14
 5 Butanoic acid, 2‐methyl‐, ethyl ... 130 C7H14O2        007452‐79‐1 14
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Abundance Scan 2135 (14.103 min): VX030145.D\data.ms (-2131) (-)
88.157.041.0
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Abundance #9243: Butanoic acid, ethyl ester
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Abundance #9316: Butanoic acid, 2-methyl-, methyl ester
57.0 88.0

41.0

15.0

116.0
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Abundance #62670: Butane, 2,2'-[methylenebis(oxy)]bis[2-methyl-
71.0

43.0

129.089.0

14.00 14.50

m/z  88.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  57.05   98.56%

14.00 14.50

m/z  71.05   86.11%

14.00 14.50

m/z 102.05   85.65%

14.00 14.50

m/z  41.05   84.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072122\
  Data File : VX030145.D                                          
  Acq On    : 20 Jul 2022  20:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3767‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X071222W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown14.316                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.316    6.45 ug/l        98421   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Neodecanoic acid                    172 C10H20O2       026896‐20‐8 40
 2 Heptanoic acid, 2‐propyl‐, methy... 186 C11H22O2       056247‐53‐1 38
 3 Thiophene, 2‐ethyltetrahydro‐       116 C6H12S         001551‐32‐2 35
 4 Glycine, N‐methoxycarbonyl‐, dec... 273 C14H27NO4      1000313‐49‐0 35
 5 Hydrazine, 1‐ethyl‐1‐(1‐methylpr... 116 C6H16N2        020325‐97‐7 35
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Abundance #60836: Heptanoic acid, 2-propyl-, methyl ester
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Abundance #9353: Thiophene, 2-ethyltetrahydro-
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m/z  88.05  100.00%

14.00 14.50
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072122\
  Data File : VX030145.D                                          
  Acq On    : 20 Jul 2022  20:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3767‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X071222W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown14.103       14.103     5.5  ug/l    83570   4  12.024  762997  50.0
unknown14.316       14.316     6.5  ug/l    98421   4  12.024  762997  50.0
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