
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU011421\
  Data File : VU042047.D                                          
  Acq On    : 14 Jan 2021  21:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1132‐19
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 27   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.1                            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_U\METHOD\SOMUTR011321WMA.M
  Title     : TRACE VOA SOM01.0 
 
  Signal     : TIC: VU042047.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.604    74   82   91 rVB    58371     61827  10.74%   1.563%
  2   1.919   172  180  191 rVB    57741     70512  12.25%   1.783%
  3   2.578   371  385  400 rBV    90818    148547  25.81%   3.756%
  4   2.658   400  410  430 rVB2    3938      9888   1.72%   0.250%
  5   4.649  1014 1029 1071 rBV    81075    243086  42.24%   6.146%
 
  6   4.825  1071 1084 1101 rVB2   13836     32966   5.73%   0.833%
  7   5.079  1148 1163 1185 rBV2  108722    250350  43.51%   6.330%
  8   5.738  1345 1368 1393 rBV2  184338    485014  84.29%  12.262%
  9   6.259  1517 1530 1552 rBV   148836    278294  48.36%   7.036%
 10   6.703  1652 1668 1685 rBV   106704    202955  35.27%   5.131%
 
 11   7.574  1926 1939 1954 rBV    48764     87834  15.26%   2.221%
 12   7.906  2027 2042 2054 rBV   202731    339848  59.06%   8.592%
 13   7.976  2055 2064 2075 rVB    11444     19711   3.43%   0.498%
 14   8.185  2118 2129 2144 rBV    34937     58085  10.09%   1.469%
 15   8.642  2257 2271 2306 rBV   310654    575444 100.00%  14.549%
 
 16   8.790  2308 2317 2327 rVB4    9901     15373   2.67%   0.389%
 17   9.420  2500 2513 2531 rBV   197698    334387  58.11%   8.454%
 18   9.693  2588 2598 2607 rVB3    4474      6587   1.14%   0.167%
 19  10.758  2916 2929 2943 rVB    88736    144977  25.19%   3.665%
 20  11.809  3243 3256 3273 rBV   181752    286290  49.75%   7.238%
 
 21  12.057  3324 3333 3341 rBV3    6237     10216   1.78%   0.258%
 22  12.188  3363 3374 3390 rBV   180308    285285  49.58%   7.213%
 23  12.880  3582 3589 3598 rVB6    5986      7791   1.35%   0.197%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3955267
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU011421\
  Data File : VU042047.D                                          
  Acq On    : 14 Jan 2021  21:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1132‐19
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 27   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\VOASRV\HPCHEM1\MSVOA_U\METHOD\SOMUTR011321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SOM01.0

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU011421\
  Data File : VU042047.D                                          
  Acq On    : 14 Jan 2021  21:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1132‐19
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 27   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\VOASRV\HPCHEM1\MSVOA_U\METHOD\SOMUTR011321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SOM01.0

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethyl Acetate                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.825    0.59 ug/L        32966   1,4‐Difluorobenzene         6.259

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 90
 2 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 83
 3 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 83
 4 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 83
 5 CH3C(O)CH2CH2OH                      88 C4H8O2         000590‐90‐9 45

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance Scan 1084 (4.825 min): VU042047.D\data.ms (-1071) (-)
43.0

61.1 70.1
88.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2019: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 70.015.0 88.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2017: Ethyl Acetate
43.0

29.0
61.015.0 70.0

88.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2018: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 70.0 88.015.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  61.10   14.40%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  70.10   13.63%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  45.00   13.37%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  73.10    8.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU011421\
  Data File : VU042047.D                                          
  Acq On    : 14 Jan 2021  21:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1132‐19
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 27   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\VOASRV\HPCHEM1\MSVOA_U\METHOD\SOMUTR011321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SOM01.0

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐01                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.574    1.58 ug/L        87834   1,4‐Difluorobenzene         6.259

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Thiatricyclo[3.1.1.0(2,4)]heptane 112 C6H8S          1000221‐37‐0 43
 2 Methane, oxybis[chloro‐             114 C2H4Cl2O       000542‐88‐1 37
 3 .alpha.,.alpha.‐Dichloromethyl m... 114 C2H4Cl2O       004885‐02‐3 23
 4 2‐Propanol, 1,3‐dichloro‐           128 C3H6Cl2O       000096‐23‐1 17
 5 Thiophosgene                        114 CCl2S          000463‐71‐8 12

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1939 (7.574 min): VU042047.D\data.ms (-1926) (-)
79.1

42.1

114.1

63.0

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

5000

m/z-->

Abundance #6455: 3-Thiatricyclo[3.1.1.0(2,4)]heptane
79.0

39.0

52.0 65.0
112.0

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

5000

m/z-->

Abundance #7039: Methane, oxybis[chloro-
79.0

49.0

29.0

14.0 63.0 109.0

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

5000

m/z-->

Abundance #7040: .alpha.,.alpha.-Dichloromethyl methyl ether
79.0

15.0 29.0
51.0

65.0 113.0

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  79.10  100.00%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  42.10   40.70%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  81.10   30.49%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z 114.10   21.37%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  51.00   20.02%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU011421\
  Data File : VU042047.D                                          
  Acq On    : 14 Jan 2021  21:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1132‐19
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 27   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\VOASRV\HPCHEM1\MSVOA_U\METHOD\SOMUTR011321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SOM01.0
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethyl Acetate        4.825     0.6  ug/L    32966   1   6.259  278294   5.0
unknown‐01           7.574     1.6  ug/L    87834   1   6.259  278294   5.0
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