
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX083023\
  Data File : VX037391.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  16:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4229‐06
  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\82X081723W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX037391.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.142     7    9   12 rVB    18102     13378   1.98%   0.341%
  2   1.221    19   22   27 rVV     6754      8838   1.31%   0.225%
  3   1.270    27   30   42 rVV    32388     41824   6.20%   1.066%
  4   1.374    43   47   50 rVV     8472      9471   1.40%   0.241%
  5   1.410    50   53   64 rVB    10309     15715   2.33%   0.400%
 
  6   1.642    84   91  100 rVB3   14069     22123   3.28%   0.564%
  7   2.136   166  172  181 rVB    48717     82831  12.28%   2.111%
  8   2.325   195  203  210 rBV    36554     68827  10.20%   1.754%
  9   4.489   547  558  573 rBV2   27745     77200  11.45%   1.967%
 10   5.385   693  705  721 rBV    76091    224568  33.29%   5.722%
 
 11   5.550   721  732  752 rVB   144671    409859  60.76%  10.444%
 12   5.958   789  799  822 rBV    85159    224253  33.25%   5.714%
 13   6.763   921  931  946 rBV   211116    504370  74.77%  12.852%
 14   7.129   985  991 1000 rVB2    5968     13414   1.99%   0.342%
 15   8.647  1234 1240 1251 rBV   430704    674529 100.00%  17.188%
 
 16  10.055  1465 1471 1486 rBV   422533    576370  85.45%  14.687%
 17  11.079  1634 1639 1647 rBV   345793    433424  64.26%  11.045%
 18  12.024  1788 1794 1802 rBV   401504    523342  77.59%  13.336%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3924336
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX083023\
  Data File : VX037391.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  16:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4229‐06
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X081723W.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\VX083023\
  Data File : VX037391.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  16:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4229‐06
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X081723W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.270    5.10 ug/l        41824   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    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 43
 3 3,3,3‐Trifluoro‐1‐propanol          114 C3H5F3O        002240‐88‐2 1 
 4 2,2‐Difluoropropionic acid          110 C3H4F2O2       000373‐96‐6 1 
 5 Propanoic acid, 2‐chloro‐, ethyl... 136 C5H9ClO2       000535‐13‐7 1 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 30 (1.270 min): VX037391.D\data.ms (-27) (-)
65.0

45.1
84.9

98.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #4012: Ethane, 1-chloro-1,1-difluoro-
65.0

45.0
85.0

31.0
99.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #1204: Propane, 2,2-difluoro-
65.0

45.027.0 80.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX083023\
  Data File : VX037391.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  16:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4229‐06
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X081723W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.136   10.10 ug/l        82831   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethane, 1,2‐dichloro‐1,1,2‐trifl... 152 C2HCl2F3       000354‐23‐4 94
 2 3‐Chloro‐5‐propyl‐1H‐1,2,4‐triazole 145 C5H8ClN3       063580‐18‐7 12
 3 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐3‐met...  82 C6H10          062338‐02‐7 9 
 4 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐3‐met...  82 C6H10          005070‐00‐8 9 
 5 1,4‐Pentadiene, 3‐methyl‐            82 C6H10          001115‐08‐8 9 
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX083023\
  Data File : VX037391.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  16:06
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4229‐06
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X081723W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethane, 1‐chlor...   1.270     5.1  ug/l    41824   1   5.556  409859  50.0
Ethane, 1,2‐dic...   2.136    10.1  ug/l    82831   1   5.556  409859  50.0
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