
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX121224\
  Data File : VX044263.D                                          
  Acq On    : 12 Dec 2024  19:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P5261‐17
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   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: VX044263.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    69   86   88 rBV3   20162     88278  12.66%   2.319%
  2   2.319   197  202  209 rVB4    4632      8789   1.26%   0.231%
  3   5.385   694  705  722 rBV    78446    235348  33.75%   6.181%
  4   5.544   722  731  746 rVV   123726    358223  51.37%   9.408%
  5   5.952   786  798  812 rBV2   97375    264749  37.97%   6.953%
 
  6   6.757   919  930  946 rBV   210101    512056  73.43%  13.448%
  7   7.123   982  990 1003 rBV2   43464    101915  14.62%   2.677%
  8   8.647  1233 1240 1255 rBV   443650    697308 100.00%  18.314%
  9  10.049  1465 1470 1481 rBV   412555    598686  85.86%  15.724%
 10  11.079  1634 1639 1651 rBV   317915    426425  61.15%  11.200%
 
 11  12.018  1788 1793 1809 rBV   390681    515759  73.96%  13.546%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3807536

82X121124W.M Fri Dec 13 14:42:08 2024                                                      Page:  1

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
RE120D1-20241210

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
RE120D1-20241210

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
RE120D1-20241210

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
RE120D1-20241210



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX121224\
  Data File : VX044263.D                                          
  Acq On    : 12 Dec 2024  19:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P5261‐17
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   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 : VX044263.D                                          
  Acq On    : 12 Dec 2024  19:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P5261‐17
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   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  unknown1.611                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.611   12.32 ug/l        88278   Pentafluorobenzene          5.544

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl 2‐(2‐chloroacetamido)‐3,3,... 263 C7H9ClF3NO4    1000224‐74‐2 10
 2 (R)‐(‐)‐2‐Amino‐1‐propanol           75 C3H9NO         035320‐23‐1 9 
 3 2‐Propanamine                        59 C3H9N          000075‐31‐0 9 
 4 1,2‐Benzenediol, 4‐(2‐amino‐1‐hy... 183 C9H13NO3       006539‐57‐7 9 
 5 Paradrine                           151 C9H13NO        000103‐86‐6 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 86 (1.611 min): VX044263.D\data.ms (-69) (-)
44.0

63.1

93.9 118.0 153.8 182.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #152103: Ethyl 2-(2-chloroacetamido)-3,3,3-trifluorolactat
44.0

115.0
95.0

69.0

143.0 190.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #1044: (R)-(-)-2-Amino-1-propanol
44.0

75.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #289: 2-Propanamine
44.0

24.0

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  44.00  100.00%

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  63.10   37.50%

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  49.00   31.45%

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  45.00   26.81%

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  47.10   24.85%

82X121124W.M Fri Dec 13 14:42:09 2024                                                      Page: 3

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
RE120D1-20241210

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
RE120D1-20241210



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX121224\
  Data File : VX044263.D                                          
  Acq On    : 12 Dec 2024  19:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P5261‐17
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown1.611         1.611    12.3  ug/l    88278   1   5.544  358223  50.0
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