
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.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_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VU049355.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.597    74   80   93 rBV    69871     77076  10.26%   1.095%
  2   1.906   170  176  192 rVB    62683     80780  10.76%   1.147%
  3   2.565   370  381  394 rBV   119827    192118  25.58%   2.729%
  4   2.771   439  445  447 rBV2    1100      1042   0.14%   0.015%
  5   3.047   521  531  543 rVB4    3424      6431   0.86%   0.091%
 
  6   3.186   559  574  595 rVB    20167     47718   6.35%   0.678%
  7   3.263   596  598  600 rBV2     184        62   0.01%   0.001%
  8   3.436   649  652  654 rBV2     253       157   0.02%   0.002%
  9   3.469   660  662  665 rBV2     226       110   0.01%   0.002%
 10   3.485   665  667  670 rBV2     268       155   0.02%   0.002%
 
 11   3.726   738  742  745 rBV2     300       243   0.03%   0.003%
 12   3.983   820  822  823 rBV      180        75   0.01%   0.001%
 13   4.054   840  844  846 rBV2     166       130   0.02%   0.002%
 14   4.102   856  859  862 rBV3     263       195   0.03%   0.003%
 15   4.118   862  864  866 rVB      162        47   0.01%   0.001%
 
 16   4.256   904  907  910 rBV      139        95   0.01%   0.001%
 17   4.337   927  932  938 rBV2     240       280   0.04%   0.004%
 18   4.388   946  948  952 rVB      244       142   0.02%   0.002%
 19   4.433   958  962  964 rBV2     208       173   0.02%   0.002%
 20   4.623  1007 1021 1054 rBV2  125048    317945  42.33%   4.516%
 
 21   5.063  1143 1158 1175 rBV   145178    316273  42.11%   4.492%
 22   5.231  1208 1210 1212 rBV      232       102   0.01%   0.001%
 23   5.263  1218 1220 1223 rVB      312       152   0.02%   0.002%
 24   5.292  1223 1229 1230 rBV4     661       537   0.07%   0.008%
 25   5.350  1243 1247 1249 rBV      194       157   0.02%   0.002%
 
 26   5.514  1295 1298 1304 rBV2     134       113   0.02%   0.002%
 27   5.539  1304 1306 1309 rBV      211       105   0.01%   0.001%
 28   5.613  1325 1329 1333 rBV3     254       203   0.03%   0.003%
 29   5.636  1334 1336 1339 rBV2     189       102   0.01%   0.001%
 30   5.726  1342 1364 1392 rVV2  273345    751091 100.00%  10.668%
 
 31   5.915  1414 1423 1433 rBV2    8077     15671   2.09%   0.223%
 32   6.250  1515 1527 1541 rBV   296155    560072  74.57%   7.955%
 33   6.690  1650 1664 1687 rBV   195554    379835  50.57%   5.395%
 34   7.041  1762 1773 1793 rBV   113215    203121  27.04%   2.885%
 35   7.269  1840 1844 1845 rBV      458       289   0.04%   0.004%
 
 36   7.311  1854 1857 1861 rBV2     568       443   0.06%   0.006%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.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_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   7.340  1864 1866 1867 rBV      223        86   0.01%   0.001%
 38   7.407  1882 1887 1888 rBV2     399       346   0.05%   0.005%
 39   7.440  1888 1897 1907 rVB6    2334      4103   0.55%   0.058%
 40   7.494  1909 1914 1919 rBV4     464       532   0.07%   0.008%
 
 41   7.565  1923 1936 1953 rBV   102431    181242  24.13%   2.574%
 42   7.681  1969 1972 1974 rBV3     706       562   0.07%   0.008%
 43   7.739  1981 1990 2001 rVB    18260     29362   3.91%   0.417%
 44   7.896  2019 2039 2056 rBV   319078    560448  74.62%   7.961%
 45   8.060  2087 2090 2091 rBV2     408       227   0.03%   0.003%
 
 46   8.089  2098 2099 2100 rVB2     207        40   0.01%   0.001%
 47   8.118  2106 2108 2109 rBV      151        38   0.01%   0.001%
 48   8.179  2109 2127 2149 rBV2   76305    158212  21.06%   2.247%
 49   8.337  2173 2176 2182 rBV3     352       436   0.06%   0.006%
 50   8.427  2202 2204 2205 rBV      201        70   0.01%   0.001%
 
 51   8.465  2206 2216 2231 rVB2   20369     33388   4.45%   0.474%
 52   8.575  2236 2250 2256 rBV7    6123     11514   1.53%   0.164%
 53   8.632  2256 2268 2288 rVV   333695    599576  79.83%   8.516%
 54   8.726  2290 2297 2314 rVB    65866    106134  14.13%   1.508%
 55   8.835  2323 2331 2348 rVB2   26806     43506   5.79%   0.618%
 
 56   8.989  2377 2379 2384 rBV3     186       194   0.03%   0.003%
 57   9.054  2397 2399 2403 rBV3     290       177   0.02%   0.003%
 58   9.211  2437 2448 2463 rBV    68347    107582  14.32%   1.528%
 59   9.320  2480 2482 2485 rBV2     226       142   0.02%   0.002%
 60   9.417  2500 2512 2535 rBV   407789    666887  88.79%   9.472%
 
 61   9.639  2578 2581 2585 rBV4     906       616   0.08%   0.009%
 62   9.671  2589 2591 2594 rBV      133        60   0.01%   0.001%
 63   9.687  2594 2596 2598 rBV2     407       192   0.03%   0.003%
 64  10.073  2710 2716 2727 rBB5    3666      5229   0.70%   0.074%
 65  10.156  2740 2742 2745 rBV      234       145   0.02%   0.002%
 
 66  10.224  2761 2763 2767 rBV      276       185   0.02%   0.003%
 67  10.292  2782 2784 2786 rBV      253       121   0.02%   0.002%
 68  10.410  2819 2821 2825 rVB2     291       132   0.02%   0.002%
 69  10.433  2825 2828 2830 rBV2     254       194   0.03%   0.003%
 70  10.755  2916 2928 2945 rBV   287390    470394  62.63%   6.681%
 
 71  11.005  3003 3006 3008 rBV      246       182   0.02%   0.003%
 72  11.639  3199 3203 3207 rBV      549       420   0.06%   0.006%
 73  11.812  3245 3257 3273 rBV   370973    593909  79.07%   8.436%
 74  12.192  3362 3375 3392 rBV   314281    510146  67.92%   7.246%
 75  12.529  3477 3480 3482 rBV2     391       324   0.04%   0.005%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.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_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 
                        Sum of corrected areas:     7040293
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

  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\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  2  n‐Propyl acetate                Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.041   18.13 ug/L       203121   1,4‐Difluorobenzene         6.250

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Propyl acetate                    102 C5H10O2        000109‐60‐4 83
 2 n‐Propyl acetate                    102 C5H10O2        000109‐60‐4 78
 3 n‐Propyl acetate                    102 C5H10O2        000109‐60‐4 78
 4 n‐Propyl acetate                    102 C5H10O2        000109‐60‐4 78
 5 n‐Propyl acetate                    102 C5H10O2        000109‐60‐4 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1773 (7.041 min): VU049355.D\data.ms (-1762) (-)
43.0

61.0

73.0

86.9

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

5000

m/z-->

Abundance #4778: n-Propyl acetate
43.0

61.0
73.027.0 103.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4777: n-Propyl acetate
43.0

61.027.0
73.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4779: n-Propyl acetate
43.0

61.0

73.0
27.015.0

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  43.00  100.00%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  61.00   29.80%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  73.00   15.73%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  42.00   11.84%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  41.00    9.12%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Propanoic acid, 1‐methyleth...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.739    2.62 ug/L        29362   1,4‐Difluorobenzene         6.250

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propanoic acid, 1‐methylethyl ester 116 C6H12O2        000637‐78‐5 83
 2 Propanoic acid, 1‐methylethyl ester 116 C6H12O2        000637‐78‐5 83
 3 Propanoic acid, 1‐methylethyl ester 116 C6H12O2        000637‐78‐5 83
 4 Propanoic acid, 1‐methylethyl ester 116 C6H12O2        000637‐78‐5 64
 5 Propanoic acid, 1‐methylethyl ester 116 C6H12O2        000637‐78‐5 38
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0

5000
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Abundance Scan 1990 (7.739 min): VU049355.D\data.ms (-1981) (-)
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Abundance #9304: Propanoic acid, 1-methylethyl ester
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m/z  57.00  100.00%
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m/z  42.95   53.60%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  74.95   26.95%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  41.00   21.61%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z 101.00   11.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Propanoic acid, 2‐methyl‐, ...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.465    2.50 ug/L        33388   Chlorobenzene‐d5            9.417

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propanoic acid, 2‐methyl‐, 1‐met... 130 C7H14O2        000617‐50‐5 83
 2 Propanoic acid, 2‐methyl‐, 1‐met... 130 C7H14O2        000617‐50‐5 83
 3 Propanoic acid, 2‐methyl‐, 1‐met... 130 C7H14O2        000617‐50‐5 83
 4 Propanoic acid, 2‐methyl‐, propy... 130 C7H14O2        000644‐49‐5 78
 5 Propanoic acid, 2‐methyl‐, 1‐met... 130 C7H14O2        000617‐50‐5 78

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2216 (8.465 min): VU049355.D\data.ms (-2206) (-)
43.0

71.0

88.9
115.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15585: Propanoic acid, 2-methyl-, 1-methylethyl ester
43.0

71.0

89.027.0
115.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15584: Propanoic acid, 2-methyl-, 1-methylethyl ester
43.0

71.0

89.027.0
115.0 130.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15582: Propanoic acid, 2-methyl-, 1-methylethyl ester
43.0

71.0

89.0
27.0 115.0129.057.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  42.95  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  71.00   38.43%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.00   28.32%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  88.90   12.65%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  39.00   10.17%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Propanoic acid, propyl ester    Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.726    7.96 ug/L       106134   Chlorobenzene‐d5            9.417

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propanoic acid, propyl ester        116 C6H12O2        000106‐36‐5 83
 2 Propanoic acid, propyl ester        116 C6H12O2        000106‐36‐5 83
 3 Propanoic acid, propyl ester        116 C6H12O2        000106‐36‐5 83
 4 Propanoic acid, propyl ester        116 C6H12O2        000106‐36‐5 78
 5 Propanoic acid, propyl ester        116 C6H12O2        000106‐36‐5 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2297 (8.726 min): VU049355.D\data.ms (-2290) (-)
57.0

87.0
206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #9259: Propanoic acid, propyl ester
57.0

29.0

87.0
115.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #9262: Propanoic acid, propyl ester
57.0

29.0

87.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #9256: Propanoic acid, propyl ester
57.0

29.0

87.0

115.0

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  56.95  100.00%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  75.00   42.23%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  43.00   16.64%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  40.95   13.58%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  41.95   10.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Acetic acid, butyl ester        Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.835    3.26 ug/L        43506   Chlorobenzene‐d5            9.417

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetic acid, butyl ester            116 C6H12O2        000123‐86‐4 83
 2 Acetic acid, butyl ester            116 C6H12O2        000123‐86‐4 74
 3 Acetic acid, butyl ester            116 C6H12O2        000123‐86‐4 64
 4 Acetic acid, butyl ester            116 C6H12O2        000123‐86‐4 47
 5 Isobutyl acetate                    116 C6H12O2        000110‐19‐0 39

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2331 (8.835 min): VU049355.D\data.ms (-2323) (-)
43.0

56.0

73.0

86.9

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

5000

m/z-->

Abundance #9207: Acetic acid, butyl ester
43.0

56.0

73.0
29.015.0 87.0 101.0 117.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9201: Acetic acid, butyl ester
43.0

56.0

73.029.015.0
87.0 101.0 115.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9209: Acetic acid, butyl ester
43.0

56.0

73.0

29.0
87.0 101.0 117.0

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  42.95  100.00%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  56.00   42.78%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  40.95   18.10%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  73.00   16.48%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  60.90   13.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Isopropyl butyrate              Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.211    8.07 ug/L       107582   Chlorobenzene‐d5            9.417

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl butyrate                  130 C7H14O2        000638‐11‐9 90
 2 Isopropyl butyrate                  130 C7H14O2        000638‐11‐9 83
 3 Isopropyl butyrate                  130 C7H14O2        000638‐11‐9 83
 4 Butanoic acid, propyl ester         130 C7H14O2        000105‐66‐8 72
 5 Propanoic acid, 2‐methyl‐, propy... 130 C7H14O2        000644‐49‐5 72

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2448 (9.211 min): VU049355.D\data.ms (-2437) (-)
43.0

71.0

89.0

114.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130
0

5000

m/z-->

Abundance #15396: Isopropyl butyrate
43.0

71.0

89.0

27.0
115.057.0 130.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130
0

5000

m/z-->

Abundance #15400: Isopropyl butyrate
43.0

71.0

89.0

27.0 115.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130
0

5000

m/z-->

Abundance #15399: Isopropyl butyrate
43.0 71.0

89.0
27.0

115.0
57.0 130.013.0

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  43.00  100.00%

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  71.00   73.94%

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  41.00   32.78%

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  89.00   30.47%

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  38.90   16.03%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062222\
  Data File : VU049355.D                                          
  Acq On    : 22 Jun 2022  16:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3392‐09 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM061022WMA.M
  Quant Title  : VOC 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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Propyl acetate     7.041    18.1  ug/L   203121   1   6.250  560072  50.0
Propanoic acid,...   7.739     2.6  ug/L    29362   1   6.250  560072  50.0
Propanoic acid,...   8.465     2.5  ug/L    33388   2   9.417  666887  50.0
Propanoic acid,...   8.726     8.0  ug/L   106134   2   9.417  666887  50.0
Acetic acid, bu...   8.835     3.3  ug/L    43506   2   9.417  666887  50.0
Isopropyl butyrate   9.211     8.1  ug/L   107582   2   9.417  666887  50.0
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