
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU051821\
  Data File : VU043806.D                                          
  Acq On    : 18 May 2021  12:01
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2418‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 6   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\SFAMUTR051521WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU043806.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.601    73   81   97 rBV   105343    119507  14.97%   1.764%
  2   1.919   171  180  192 rVB    74161     95284  11.94%   1.407%
  3   2.572   371  383  397 rBV   173105    284415  35.63%   4.199%
  4   2.655   398  409  419 rBV2    6895     15058   1.89%   0.222%
  5   4.649  1010 1029 1066 rBV    84648    304777  38.18%   4.500%
 
  6   4.819  1072 1082 1111 rVB2   27438     76825   9.62%   1.134%
  7   5.073  1144 1161 1181 rBV   144285    314854  39.44%   4.648%
  8   5.735  1345 1367 1393 rBV2  294640    759518  95.15%  11.213%
  9   6.256  1514 1529 1552 rBV   283845    535888  67.14%   7.911%
 10   6.700  1652 1667 1687 rBV   178620    347788  43.57%   5.134%
 
 11   7.575  1925 1939 1959 rBV    86881    153716  19.26%   2.269%
 12   7.906  2028 2042 2057 rBV   349851    599245  75.07%   8.847%
 13   7.976  2057 2064 2077 rVB    12909     21346   2.67%   0.315%
 14   8.185  2116 2129 2143 rBV    53769     92952  11.64%   1.372%
 15   8.645  2256 2272 2310 rBV   385877    798219 100.00%  11.784%
 
 16   8.793  2310 2318 2327 rVV4    7754     14229   1.78%   0.210%
 17   9.423  2501 2514 2534 rBV   404266    674196  84.46%   9.953%
 18  10.764  2918 2931 2948 rBV   145707    233710  29.28%   3.450%
 19  11.700  3214 3222 3233 rBV3    5754      8222   1.03%   0.121%
 20  11.819  3247 3259 3276 rBV   404893    633483  79.36%   9.352%
 
 21  12.066  3326 3336 3352 rBV2   39755     69017   8.65%   1.019%
 22  12.201  3364 3378 3397 rVB   344958    579833  72.64%   8.560%
 23  12.896  3584 3594 3605 rBV3   18202     26593   3.33%   0.393%
 24  14.336  4034 4042 4052 rVB2   10015     14888   1.87%   0.220%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6773563
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU051821\
  Data File : VU043806.D                                          
  Acq On    : 18 May 2021  12:01
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2418‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR051521WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  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\VU051821\
  Data File : VU043806.D                                          
  Acq On    : 18 May 2021  12:01
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2418‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR051521WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.819    0.72 ug/L        76825   1,4‐Difluorobenzene         6.260

 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 90
 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 39
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Abundance Scan 1082 (4.819 min): VU043806.D\data.ms (-1072) (-)
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61.0 70.0
87.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #2018: Ethyl Acetate
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Abundance #2019: Ethyl Acetate
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61.029.0 70.015.0 88.0
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m/z-->

Abundance #2017: Ethyl Acetate
43.0

29.0
61.015.0 70.0

88.0

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  42.90  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  61.00   17.43%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  44.95   14.49%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  70.00   13.39%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  73.00    6.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU051821\
  Data File : VU043806.D                                          
  Acq On    : 18 May 2021  12:01
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2418‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR051521WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.066    0.54 ug/L        69017   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.819

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 90
 2 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 72
 4 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 72
 5 1‐Pentanol, 2‐ethyl‐4‐methyl‐       130 C8H18O         000106‐67‐2 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3336 (12.066 min): VU043806.D\data.ms (-3326) (-
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41.0
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98.0 112.0
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0

5000
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Abundance #13669: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0

83.0
27.0 98.0 112.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13670: 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 #13667: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0
83.0

98.027.0 112.0
130.0

12.00

m/z  57.00  100.00%

12.00

m/z  41.00   40.35%

12.00

m/z  55.00   37.54%

12.00

m/z  43.00   32.56%

12.00

m/z  70.00   27.50%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU051821\
  Data File : VU043806.D                                          
  Acq On    : 18 May 2021  12:01
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2418‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR051521WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0
 
  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        4.819     0.7  ug/L    76825   1   6.260  535888   5.0
1‐Hexanol, 2‐et...  12.066     0.5  ug/L    69017   3  11.819  633483   5.0
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