
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX090822\
  Data File : VX031226.D                                          
  Acq On    : 08 Sep 2022  20:58
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4505‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   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\82X090722W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX031226.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.123   151  170  192 rBV  1893298   5209027 100.00%  63.510%
  2   2.386   207  213  225 rVB    84742    142233   2.73%   1.734%
  3   2.556   230  241  251 rBV    31265     75697   1.45%   0.923%
  4   5.391   695  706  719 rBV2   70773    201101   3.86%   2.452%
  5   5.556   722  733  748 rVB3   81748    225192   4.32%   2.746%
 
  6   5.958   789  799  809 rBV    78799    207679   3.99%   2.532%
  7   6.769   922  932  942 rBV   116054    280022   5.38%   3.414%
  8   8.653  1234 1241 1247 rBV   354886    547386  10.51%   6.674%
  9   8.720  1247 1252 1260 rVB   176714    267661   5.14%   3.263%
 10  10.055  1466 1471 1483 rVB   244384    321482   6.17%   3.920%
 
 11  10.299  1506 1511 1517 rBV    47587     67408   1.29%   0.822%
 12  11.079  1634 1639 1648 rBV   284880    377634   7.25%   4.604%
 13  12.024  1789 1794 1801 rVB   223316    279377   5.36%   3.406%
 
 
                        Sum of corrected areas:     8201899
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX090822\
  Data File : VX031226.D                                          
  Acq On    : 08 Sep 2022  20:58
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4505‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X090722W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20
0

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: VX031226.D\data.ms
 2.123

 2.386
 2.556  5.391 5.556  5.958

6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00
0

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: VX031226.D\data.ms

 6.769

 8.653

 8.720
10.055

10.299

11.079

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: VX031226.D\data.ms

12.024

82X090722W.M Fri Sep 09 14:46:18 2022                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
CLI-76



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX090822\
  Data File : VX031226.D                                          
  Acq On    : 08 Sep 2022  20:58
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4505‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X090722W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethanol                         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.123 1156.57 ug/l      5209030   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol                              46 C2H6O          000064‐17‐5 64
 2 Dimethyl ether                       46 C2H6O          000115‐10‐6 9 
 3 Methane, nitroso‐                    45 CH3NO          000865‐40‐7 4 
 4 Formic acid                          46 CH2O2          000064‐18‐6 4 
 5 L‐Lactic acid                        90 C3H6O3         000079‐33‐4 2 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 170 (2.123 min): VX031226.D\data.ms (-151) (-)
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Abundance #103: Methane, nitroso-
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m/z  40.95    3.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX090822\
  Data File : VX031226.D                                          
  Acq On    : 08 Sep 2022  20:58
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4505‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X090722W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Isopropyl Alcohol               Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.556   16.81 ug/l        75697   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 83
 2 Propane, 2‐ethoxy‐                   88 C5H12O         000625‐54‐7 43
 3 Formic acid, 1‐methylethyl ester     88 C4H8O2         000625‐55‐8 40
 4 Hydrazine, 1,2‐dimethyl‐             60 C2H8N2         000540‐73‐8 9 
 5 2‐Pentanol                           88 C5H12O         006032‐29‐7 9 
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Abundance #2327: Formic acid, 1-methylethyl ester
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m/z  45.10  100.00%
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m/z  43.10   24.71%
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m/z  41.10    9.62%
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m/z  39.00    8.23%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  42.10    5.80%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX090822\
  Data File : VX031226.D                                          
  Acq On    : 08 Sep 2022  20:58
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4505‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X090722W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethanol              2.123  1156.6  ug/l  5209030   1   5.556  225192  50.0
Isopropyl Alcohol    2.556    16.8  ug/l    75697   1   5.556  225192  50.0
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