
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX102023\
  Data File : VX038401.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  14:43
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4985‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   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\82X100523W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX038401.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     6    9   17 rVB    55734     54835   7.50%   1.240%
  2   1.362    41   45   51 rBV2   23258     39792   5.44%   0.900%
  3   1.752   105  109  114 rBV2    5206      7986   1.09%   0.181%
  4   1.910   130  135  139 rBV2    7467     10435   1.43%   0.236%
  5   1.959   139  143  154 rVB2    8389     15233   2.08%   0.344%
 
  6   2.532   229  237  245 rBV3    4522      9340   1.28%   0.211%
  7   5.099   644  658  672 rBV2   39404    116479  15.93%   2.633%
  8   5.391   694  706  722 rBV    85851    251460  34.39%   5.685%
  9   5.556   722  733  747 rVV2  134291    376536  51.49%   8.512%
 10   5.958   788  799  812 rBV    93719    248969  34.05%   5.628%
 
 11   6.763   921  931  949 rBV   214461    522196  71.41%  11.805%
 12   7.129   982  991 1007 rVB2   20441     48122   6.58%   1.088%
 13   8.647  1233 1240 1249 rBV   455102    731226 100.00%  16.530%
 14   9.275  1337 1343 1349 rVB    25601     38428   5.26%   0.869%
 15  10.055  1465 1471 1492 rBV   511100    696802  95.29%  15.752%
 
 16  11.079  1634 1639 1653 rBV   413053    536588  73.38%  12.130%
 17  12.024  1788 1794 1804 rBV   548449    719077  98.34%  16.256%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4423504
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX102023\
  Data File : VX038401.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  14:43
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4985‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X100523W.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\VX102023\
  Data File : VX038401.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  14:43
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4985‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X100523W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Propene                         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.142    7.28 ug/l        54835   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 90
 2 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 40
 3 Cyclopropene                         40 C3H4           002781‐85‐3 10
 4 2‐Oxetanone, 4‐methyl‐               86 C4H6O2         003068‐88‐0 4 
 5 4‐Amino‐1‐butanol                    89 C4H11NO        013325‐10‐5 1 
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m/z  41.10  100.00%
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m/z  39.10   89.16%

1.201.301.401.50

m/z  42.10   62.01%

1.201.301.401.50

m/z  43.10   30.19%

1.201.301.401.50

m/z  44.05   26.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX102023\
  Data File : VX038401.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  14:43
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4985‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X100523W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1‐Propene, 2‐methyl‐            Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.361    5.28 ug/l        39792   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Propene, 2‐methyl‐                 56 C4H8           000115‐11‐7 90
 2 2‐Butene, (E)‐                       56 C4H8           000624‐64‐6 80
 3 2‐Butene, (Z)‐                       56 C4H8           000590‐18‐1 80
 4 2‐Butene                             56 C4H8           000107‐01‐7 64
 5 1‐Butene                             56 C4H8           000106‐98‐9 52
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Abundance #206: 2-Butene, (Z)-
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m/z  55.00   22.84%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX102023\
  Data File : VX038401.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  14:43
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4985‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X100523W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propene              1.142     7.3  ug/l    54835   1   5.556  376536  50.0
1‐Propene, 2‐me...   1.361     5.3  ug/l    39792   1   5.556  376536  50.0
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