
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU041124\
  Data File : VU058633.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2024  01:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P2055‐13
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 41   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\SFAMUTR040424WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU058633.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.592    86   94  107 rVB    28869     33147  13.23%   1.555%
  2   1.727   129  136  144 rVB     6241      7496   2.99%   0.352%
  3   1.907   183  192  205 rVB    28713     36580  14.60%   1.716%
  4   2.448   353  360  373 rVB2    2817      4056   1.62%   0.190%
  5   2.560   384  395  413 rBV    50444     80477  32.13%   3.776%
 
  6   2.788   450  466  481 rBV2    7766     21866   8.73%   1.026%
  7   3.184   574  589  615 rVB5    7212     24135   9.64%   1.132%
  8   4.621  1020 1036 1073 rBV3   40582    129903  51.86%   6.095%
  9   5.052  1155 1170 1190 rBV    49383    112033  44.73%   5.257%
 10   5.718  1358 1377 1401 rBV2   98988    250475 100.00%  11.753%
 
 11   6.242  1527 1540 1559 rBV    92317    178479  71.26%   8.375%
 12   6.682  1664 1677 1700 rBV2   60940    122531  48.92%   5.749%
 13   7.560  1939 1950 1974 rBV2   24250     44271  17.67%   2.077%
 14   7.891  2041 2053 2080 rBV   107374    192190  76.73%   9.018%
 15   8.177  2132 2142 2158 rBV2   12965     23644   9.44%   1.109%
 
 16   8.547  2248 2257 2268 rBV2   15256     25437  10.16%   1.194%
 17   8.634  2273 2284 2322 rBV2   96320    214856  85.78%  10.081%
 18   9.412  2515 2526 2545 rBV   131237    225467  90.02%  10.579%
 19  10.750  2931 2942 2956 rBV2   36015     59598  23.79%   2.796%
 20  11.807  3260 3271 3293 rBV   118906    193393  77.21%   9.074%
 
 21  12.187  3373 3389 3408 rBV    90188    151167  60.35%   7.093%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2131201
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU041124\
  Data File : VU058633.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2024  01:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P2055‐13
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 41   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR040424WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  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_U\Data\VU041124\
  Data File : VU058633.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2024  01:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P2055‐13
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 41   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR040424WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Isopropyl Alcohol               Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.788    0.61 ug/L        21866   1,4‐Difluorobenzene         6.242

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 56
 2 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 56
 3 (S)‐(+)‐1,2‐Propanediol              76 C3H8O2         004254‐15‐3 9 
 4 2‐Propanone, 1‐methoxy‐              88 C4H8O2         005878‐19‐3 9 
 5 Propane, 2‐ethoxy‐                   88 C5H12O         000625‐54‐7 9 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 466 (2.788 min): VU058633.D\data.ms (-450) (-)
45.0

58.937.9 75.7

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85
0

5000

m/z-->

Abundance #342: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
19.0

59.038.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85
0

5000

m/z-->

Abundance #346: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0 59.015.0 38.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85
0

5000

m/z-->

Abundance #1092: (S)-(+)-1,2-Propanediol
45.0

31.0
61.0

15.0 76.038.0 53.0

2.40 2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  45.00  100.00%

2.40 2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  42.90   26.18%

2.40 2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  40.90   10.47%

2.40 2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  39.00    9.73%

2.40 2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  41.90    6.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU041124\
  Data File : VU058633.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2024  01:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P2055‐13
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 41   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR040424WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Cyclopentene, 1,4‐bis(met...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.184    0.68 ug/L        24135   1,4‐Difluorobenzene         6.242

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Cyclopentene, 1,4‐bis(methoxye... 276 C13H24O6       1000156‐00‐3 64
 2 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐2‐methyl‐ 104 C4H8O3         000594‐61‐6 9 
 3 Methanol, TMS derivative            104 C4H12OSi       001825‐61‐2 9 
 4 Butyl aldoxime, 3‐methyl‐, anti     101 C5H11NO        005775‐74‐6 9 
 5 2‐Butanol, 3‐methoxy‐               104 C5H12O2        053778‐72‐6 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 589 (3.184 min): VU058633.D\data.ms (-574) (-)
59.0

89.0

39.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #168087: 2-Cyclopentene, 1,4-bis(methoxyethoxymethox
89.059.0

31.0

171.0140.0110.0 200.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #5312: Propanoic acid, 2-hydroxy-2-methyl-
59.0

31.0

86.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #5266: Methanol, TMS derivative
89.0

59.0

31.0

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  59.00  100.00%

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  89.00   81.34%

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  43.90   16.87%

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  43.00   16.50%

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  40.90   16.13%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU041124\
  Data File : VU058633.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2024  01:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P2055‐13
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 41   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR040424WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0
 
  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    2.788     0.6  ug/L    21866   1   6.242  178479   5.0
2‐Cyclopentene,...   3.184     0.7  ug/L    24135   1   6.242  178479   5.0
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