
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN092521\
  Data File : VN068695.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2021   4:54
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3760‐01 5X
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT3.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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_N\methods\624N092521W.M
  Title     : METHOD 624 VOLATILE ORGANIC ANALYSIS
 
  Signal     : TIC: VN068695.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.285   827  856  919 rBV  2672316   7984925  12.54%   9.644%
  2   4.596   933  972 1047 rBV2 18891281  63684395 100.00%  76.917%
  3   8.968  2585 2602 2622 rBV   458038    923965   1.45%   1.116%
  4   9.539  2796 2815 2845 rBV  1671584   2971576   4.67%   3.589%
  5  10.443  3132 3152 3172 rBV   738292   1379370   2.17%   1.666%
 
  6  11.747  3617 3638 3663 rBV   573712   1061943   1.67%   1.283%
  7  12.310  3826 3848 3873 rBV  1935002   3172096   4.98%   3.831%
  8  12.733  3990 4006 4033 rVB2  472278    837577   1.32%   1.012%
  9  13.771  4376 4393 4422 rBV   439754    780392   1.23%   0.943%
 
 
                        Sum of corrected areas:    82796239
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN092521\
  Data File : VN068695.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2021   4:54
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3760‐01 5X
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\624N092521W.M
  Quant Title  : METHOD 624 VOLATILE ORGANIC ANALYSIS

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

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

5000000

   1e+07

 1.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VN068695.D\data.ms

 4.285

 4.596

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60 7.80 8.00 8.20 8.40 8.60 8.80 9.00 9.20 9.40 9.60 9.80 10.00 10.20 10.40
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VN068695.D\data.ms

 8.968
 9.539

10.443

10.80 11.00 11.20 11.40 11.60 11.80 12.00 12.20 12.40 12.60 12.80 13.00 13.20 13.40 13.60 13.80 14.00 14.20 14.40 14.60 14.80
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VN068695.D\data.ms

11.747

12.310

12.733 13.771
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN092521\
  Data File : VN068695.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2021   4:54
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3760‐01 5X
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\624N092521W.M
  Quant Title  : METHOD 624 VOLATILE ORGANIC ANALYSIS

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Isopropyl Alcohol               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.596 2067.75 ug/l     63684400   Bromochloromethane          7.662

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 78
 2 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 64
 3 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 56
 4 Hydrazine, 1,2‐dimethyl‐             60 C2H8N2         000540‐73‐8 9 
 5 Hydrazine, 1,2‐dimethyl‐             60 C2H8N2         000540‐73‐8 9 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 972 (4.596 min): VN068695.D\data.ms (-933) (-)
45.0

39.0
59.0

53.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70
0

5000

m/z-->

Abundance #342: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
19.0 39.0 59.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70
0

5000

m/z-->

Abundance #345: Isopropyl Alcohol
45.0

27.019.0 39.0 59.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70
0

5000

m/z-->

Abundance #343: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
19.0 39.0 59.013.0

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  45.00  100.00%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  43.00   32.86%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  41.00   12.85%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  38.95   12.20%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  41.95    7.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN092521\
  Data File : VN068695.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2021   4:54
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3760‐01 5X
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\624N092521W.M
  Quant Title  : METHOD 624 VOLATILE ORGANIC ANALYSIS

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Propanoic acid, ethyl ester     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.539   96.48 ug/l      2971580   1,4‐Difluorobenzene         8.968

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propanoic acid, ethyl ester         102 C5H10O2        000105‐37‐3 91
 2 Propanoic acid, ethyl ester         102 C5H10O2        000105‐37‐3 91
 3 Propanoic acid, ethyl ester         102 C5H10O2        000105‐37‐3 90
 4 Propanoic acid, ethyl ester         102 C5H10O2        000105‐37‐3 64
 5 Propanoic acid, ethyl ester         102 C5H10O2        000105‐37‐3 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2815 (9.539 min): VN068695.D\data.ms (-2796) (-)
57.0

75.045.0 102.0
87.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4843: Propanoic acid, ethyl ester
29.0 57.0

45.0 74.0 102.0
87.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4851: Propanoic acid, ethyl ester
57.0

29.0

75.0 102.045.0
87.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4844: Propanoic acid, ethyl ester
29.0 57.0

45.0 75.0 102.0
15.0 87.0

9.50

m/z  57.00  100.00%

9.50

m/z  75.00   13.25%

9.50

m/z  45.00   12.55%

9.50

m/z  74.00   11.06%

9.50

m/z 102.00    9.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN092521\
  Data File : VN068695.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2021   4:54
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3760‐01 5X
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\624N092521W.M
  Quant Title  : METHOD 624 VOLATILE ORGANIC ANALYSIS

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Propanoic acid, butyl ester     Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.310   89.61 ug/l      3172100   Chlorobenzene‐d5           11.746

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propanoic acid, butyl ester         130 C7H14O2        000590‐01‐2 90
 2 Propanoic acid, butyl ester         130 C7H14O2        000590‐01‐2 78
 3 Propanoic acid, butyl ester         130 C7H14O2        000590‐01‐2 64
 4 Propanoic acid, butyl ester         130 C7H14O2        000590‐01‐2 64
 5 Propanoic acid, 2‐methylpropyl e... 130 C7H14O2        000540‐42‐1 40

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3848 (12.310 min): VN068695.D\data.ms (-3826) (-
57.0

75.0
41.0

101.0 129.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15465: Propanoic acid, butyl ester
57.0

75.0
29.0

43.0 101.014.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15457: Propanoic acid, butyl ester
57.0

29.0

75.0

43.0 101.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15464: Propanoic acid, butyl ester
57.0

29.0

75.0

43.0 101.015.0

12.00 12.50

m/z  57.00  100.00%

12.00 12.50

m/z  56.05   34.66%

12.00 12.50

m/z  75.00   29.15%

12.00 12.50

m/z  41.00   19.74%

12.00 12.50

m/z  55.00    7.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN092521\
  Data File : VN068695.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2021   4:54
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3760‐01 5X
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\624N092521W.M
  Quant Title  : METHOD 624 VOLATILE ORGANIC ANALYSIS

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.771   22.05 ug/l       780392   Chlorobenzene‐d5           11.746

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 83
 2 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 80
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 4 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 72
 5 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 4393 (13.771 min): VN068695.D\data.ms (-4376) (-
57.0

41.0

83.1
98.1 112.1 128.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15695: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

43.0

83.029.0
98.0 112.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15691: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0

27.0
83.0

98.0 112.013.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15694: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0

83.0
27.0 98.0 112.0

13.50 14.00

m/z  57.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  41.00   46.13%

13.50 14.00

m/z  43.05   33.98%

13.50 14.00

m/z  55.00   32.06%

13.50 14.00

m/z  70.10   22.61%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN092521\
  Data File : VN068695.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2021   4:54
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3760‐01 5X
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\624N092521W.M
  Quant Title  : METHOD 624 VOLATILE ORGANIC ANALYSIS
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Isopropyl Alcohol    4.596  2067.8  ug/l 63684400   1   7.662  923965  30.0
Propanoic acid,...   9.539    96.5  ug/l  2971580   2   8.968  923965  30.0
Propanoic acid,...  12.310    89.6  ug/l  3172100   3  11.746 1061940  30.0
1‐Hexanol, 2‐et...  13.771    22.1  ug/l   780392   3  11.746 1061940  30.0
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