
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX091522\
  Data File : VX031356.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2022  16:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.00g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 7   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\82X091422W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX031356.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.611    70   86   88 rBV6   15113     55383   5.19%   1.288%
  2   2.940   297  304  313 rBV2    6431     17227   1.62%   0.401%
  3   5.391   692  706  719 rBV   125245    367255  34.43%   8.540%
  4   5.550   719  732  744 rVB   115298    331826  31.11%   7.716%
  5   5.952   788  798  815 rBV   140476    377492  35.39%   8.778%
 
  6   6.367   857  866  881 rBV3    4406     13570   1.27%   0.316%
  7   6.757   921  930  944 rVB   181316    424607  39.81%   9.874%
  8   8.647  1233 1240 1250 rBV   686100   1066581 100.00%  24.802%
  9  10.055  1465 1471 1484 rVB   373441    486988  45.66%  11.324%
 10  11.085  1634 1640 1654 rVB   492610    647707  60.73%  15.061%
 
 11  12.024  1789 1794 1804 rBV   342274    425928  39.93%   9.904%
 12  15.420  2346 2351 2355 rVB4   11069     16835   1.58%   0.391%
 13  15.499  2358 2364 2370 rBV10    5628     13083   1.23%   0.304%
 14  15.682  2390 2394 2399 rBV4    6651     13360   1.25%   0.311%
 15  15.743  2400 2404 2410 rVB2   14768     24899   2.33%   0.579%
 
 16  16.706  2557 2562 2568 rVB4   10613     17688   1.66%   0.411%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4300429
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX091522\
  Data File : VX031356.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2022  16:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.00g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091422W.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\VX091522\
  Data File : VX031356.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2022  16:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.00g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown1.611                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.611    8.35 ug/l        55383   Pentafluorobenzene          5.550

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Chloro‐N‐ethylacetamide           121 C4H8ClNO       000105‐35‐1 18
 2 Phosgene                             98 CCl2O          000075‐44‐5 12
 3 Thiocyanic acid, 2,4‐dinitrophen... 225 C7H3N3O4S      001594‐56‐5 10
 4 2‐[2‐(2‐Chloro‐ethoxy)‐ethoxy]‐p... 216 C10H13ClO3     1000317‐46‐1 10
 5 Ethane, 1,2‐bis(2‐chloroethoxy)‐    186 C6H12Cl2O2     000112‐26‐5 10

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 86 (1.611 min): VX031356.D\data.ms (-70) (-)
44.0

95.9

206.9

281.0128.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #10791: 2-Chloro-N-ethylacetamide
44.0

86.0

14.0 121.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #3833: Phosgene
63.0

98.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->
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1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  45.00   40.09%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX091522\
  Data File : VX031356.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2022  16:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.00g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091422W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown1.611         1.611     8.3  ug/l    55383   1   5.550  331826  50.0
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