
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX102824\
  Data File : VX043564.D                                          
  Acq On    : 28 Oct 2024  15:02
  Operator  : JC/MD
  Sample    : VX1028MBL01
  Misc      : 5.00g/10mL/100uL/5.00mL/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\82X102824W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX043564.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.240    22   25   31 rBV    10875     14079   3.02%   0.561%
  2   1.544    68   75   76 rBV6    4930      8131   1.74%   0.324%
  3   1.611    76   86   87 rBV7    7996     21193   4.54%   0.845%
  4   2.941   295  304  313 rBV3    4075      9201   1.97%   0.367%
  5   3.428   374  384  394 rBV2   13993     34376   7.36%   1.371%
 
  6   5.379   693  704  720 rBV2   53452    162984  34.90%   6.498%
  7   5.544   720  731  744 rBV2   84219    245564  52.59%   9.791%
  8   5.952   789  798  811 rBV2   55515    155747  33.35%   6.210%
  9   6.757   921  930  945 rBV   139716    350968  75.16%  13.993%
 10   8.647  1233 1240 1249 rBV   278628    466949 100.00%  18.617%
 
 11  10.049  1465 1470 1482 rBV   262748    396259  84.86%  15.799%
 12  10.305  1506 1512 1518 rBV3    3857      6398   1.37%   0.255%
 13  11.079  1634 1639 1651 rBV   211782    282385  60.47%  11.259%
 14  11.451  1697 1700 1708 rVB6    3631      6355   1.36%   0.253%
 15  12.018  1788 1793 1806 rVB   252813    335769  71.91%  13.387%
 
 16  12.341  1841 1846 1853 rVB5    3894      6236   1.34%   0.249%
 17  13.780  2078 2082 2088 rBV2    3975      5558   1.19%   0.222%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2508152
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX102824\
  Data File : VX043564.D                                          
  Acq On    : 28 Oct 2024  15:02
  Operator  : JC/MD
  Sample    : VX1028MBL01
  Misc      : 5.00g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X102824W.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

Time-->

Abundance TIC: VX043564.D\data.ms

 1.240  1.544 1.611
 2.941

 3.428

 5.379

 5.544

 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

Time-->

Abundance TIC: VX043564.D\data.ms

 6.757

 8.647 10.049

10.305

11.079

11.451

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

Time-->

Abundance TIC: VX043564.D\data.ms

12.018

12.341 13.780

82X102824W.M Tue Oct 29 16:30:03 2024                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
VX1028MBL01



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX102824\
  Data File : VX043564.D                                          
  Acq On    : 28 Oct 2024  15:02
  Operator  : JC/MD
  Sample    : VX1028MBL01
  Misc      : 5.00g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X102824W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  n‐Hexane                        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.428    7.00 ug/l        34376   Pentafluorobenzene          5.544

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexane                             86 C6H14          000110‐54‐3 90
 2 2‐Ethyl‐oxetane                      86 C5H10O         1010386‐40‐2 83
 3 Pentane, 2,2,3,4‐tetramethyl‐       128 C9H20          001186‐53‐4 33
 4 Pentane, 3‐ethyl‐2,2‐dimethyl‐      128 C9H20          016747‐32‐3 33
 5 Hydroperoxide, hexyl                118 C6H14O2        004312‐76‐9 25

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 384 (3.428 min): VX043564.D\data.ms (-374) (-)
57.1

41.1

86.2
71.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #2041: n-Hexane
57.0

43.0

86.0
71.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #1948: 2-Ethyl-oxetane
57.0

41.0

86.0
27.0

71.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #14593: Pentane, 2,2,3,4-tetramethyl-
57.0

43.0

29.0 71.0 85.0
113.099.0 128.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  57.10  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  41.10   62.02%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.10   54.38%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  56.10   50.34%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.10   30.31%

82X102824W.M Tue Oct 29 16:30:04 2024                                                      Page: 3

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
VX1028MBL01



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX102824\
  Data File : VX043564.D                                          
  Acq On    : 28 Oct 2024  15:02
  Operator  : JC/MD
  Sample    : VX1028MBL01
  Misc      : 5.00g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X102824W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Hexane             3.428     7.0  ug/l    34376   1   5.544  245564  50.0
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