
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX121224\
  Data File : VX044252.D                                          
  Acq On    : 12 Dec 2024  15:09
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P5261‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   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\82X121124W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX044252.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.599    67   84   85 rBV2   19523     68045   2.83%   1.065%
  2   2.940   296  304  313 rBV     9760     24398   1.02%   0.382%
  3   5.385   694  705  719 rBV    85904    256304  10.67%   4.010%
  4   5.544   722  731  745 rVV   135059    388954  16.20%   6.085%
  5   5.952   787  798  816 rBV   105368    289335  12.05%   4.527%
 
  6   6.757   921  930  940 rBV   228380    549297  22.88%   8.594%
  7   7.123   980  990 1016 rBV  1075262   2401218 100.00%  37.568%
  8   8.647  1233 1240 1251 rBV   480134    754486  31.42%  11.804%
  9  10.055  1465 1471 1483 rBV   440264    646853  26.94%  10.120%
 10  11.079  1634 1639 1650 rBV   361811    462143  19.25%   7.230%
 
 11  12.018  1788 1793 1802 rBV   423230    550578  22.93%   8.614%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6391611
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX121224\
  Data File : VX044252.D                                          
  Acq On    : 12 Dec 2024  15:09
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P5261‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X121124W.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\VX121224\
  Data File : VX044252.D                                          
  Acq On    : 12 Dec 2024  15:09
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P5261‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X121124W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown1.599                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.599    8.75 ug/l        68045   Pentafluorobenzene          5.544

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (R)‐(‐)‐2‐Amino‐1‐propanol           75 C3H9NO         035320‐23‐1 12
 2 Dimethyl‐(6‐methyl‐2‐thioxo‐[1,3... 211 C6H14NOPS2     139575‐19‐2 10
 3 2‐Formylhistamine                   139 C6H9N3O        1000132‐95‐8 10
 4 sec‐Butylamine                       73 C4H11N         013952‐84‐6 9 
 5 Acetic acid, hydroxy[(1‐oxo‐2‐pr... 145 C5H7NO4        006737‐24‐2 9 
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m/z  44.05  100.00%

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  63.00   33.84%

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  35.20   26.44%

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  49.00   24.84%

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  45.00   24.76%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX121224\
  Data File : VX044252.D                                          
  Acq On    : 12 Dec 2024  15:09
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P5261‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X121124W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown1.599         1.599     8.8  ug/l    68045   1   5.544  388954  50.0

82X121124W.M Fri Dec 13 14:40:28 2024                                                      Page:  4

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
RE122D1-20241209

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
RE122D1-20241209


