
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092022\
  Data File : VX031491.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2022  13:09
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4597‐05
  Misc      : 5.09G/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 1   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\82X091922W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX031491.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    73   86   88 rBV3   10891     24070   5.20%   1.141%
  2   2.776   272  277  286 rVB5    2535      4836   1.05%   0.229%
  3   2.940   297  304  313 rBV     5543     14385   3.11%   0.682%
  4   4.598   570  576  584 rBV4    2454      8519   1.84%   0.404%
  5   5.385   692  705  720 rBV    55742    159695  34.52%   7.569%
 
  6   5.543   720  731  745 rVB    60787    168543  36.44%   7.988%
  7   5.952   789  798  812 rBV    61897    164653  35.60%   7.804%
  8   6.366   856  866  873 rBV3    2517      7312   1.58%   0.347%
  9   6.757   921  930  941 rBV    83596    199767  43.19%   9.468%
 10   8.646  1233 1240 1249 rBV   300221    462553 100.00%  21.923%
 
 11  10.055  1465 1471 1482 rBV   200017    274121  59.26%  12.992%
 12  11.085  1634 1640 1650 rBV   211624    278392  60.19%  13.194%
 13  12.024  1789 1794 1801 rBV   282762    343080  74.17%  16.260%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2109926
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092022\
  Data File : VX031491.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2022  13:09
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4597‐05
  Misc      : 5.09G/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091922W.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

50000

100000

150000

200000

250000

300000

Time-->

Abundance TIC: VX031491.D\data.ms

 1.611
 2.776 2.940  4.598

 5.385 5.543  5.952

6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00
0

50000

100000

150000

200000

250000

300000

Time-->

Abundance TIC: VX031491.D\data.ms

.366

 6.757

 8.646

10.055
11.085

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

50000

100000

150000

200000

250000

300000

Time-->

Abundance TIC: VX031491.D\data.ms
12.024

82X091922W.M Wed Sep 21 14:36:38 2022                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
SB-03-4.5-5.0



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092022\
  Data File : VX031491.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2022  13:09
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4597‐05
  Misc      : 5.09G/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091922W.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    7.14 ug/l        24070   Pentafluorobenzene          5.543

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phosphonic acid, (3‐methyl‐2‐oxo... 206 C8H15O4P       054543‐04‐3 25
 2 2‐Chloro‐N‐ethylacetamide           121 C4H8ClNO       000105‐35‐1 17
 3 Methane, bromo‐                      94 CH3Br          000074‐83‐9 10
 4 Cyclopropyl carbinol                 72 C4H8O          002516‐33‐8 10
 5 Ethanol, 2‐(methylamino)‐            75 C3H9NO         000109‐83‐1 9 
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092022\
  Data File : VX031491.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2022  13:09
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4597‐05
  Misc      : 5.09G/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091922W.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     7.1  ug/l    24070   1   5.543  168543  50.0
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