
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062824\
  Data File : VU059581.D                                          
  Acq On    : 27 Jun 2024  22:41
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3006‐21
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   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\SFAMUTR061724WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU059581.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.596    87   95  107 rVB    55296     63549   4.47%   0.900%
  2   1.907   184  192  215 rVB    55261     75934   5.34%   1.075%
  3   2.560   379  395  405 rBV    94359    154111  10.84%   2.182%
  4   2.631   405  417  449 rVV   282456    680233  47.83%   9.631%
  5   2.795   450  468  535 rVB2  254248   1422197 100.00%  20.136%
 
  6   4.621  1020 1036 1053 rBV    73871    204026  14.35%   2.889%
  7   4.705  1054 1062 1095 rVB    39823    117625   8.27%   1.665%
  8   5.004  1141 1155 1158 rBV2   33785     67359   4.74%   0.954%
  9   5.052  1161 1170 1202 rVB   111475    275348  19.36%   3.898%
 10   5.718  1358 1377 1405 rBV2  196582    506488  35.61%   7.171%
 
 11   6.242  1527 1540 1560 rBV2  164480    319704  22.48%   4.526%
 12   6.685  1665 1678 1698 rBV   120903    237397  16.69%   3.361%
 13   7.563  1939 1951 1965 rBV2   46171     82993   5.84%   1.175%
 14   7.891  2038 2053 2075 rBV   222558    392509  27.60%   5.557%
 15   8.177  2131 2142 2160 rBV3   28845     50028   3.52%   0.708%
 
 16   8.547  2245 2257 2272 rBV   344531    588006  41.34%   8.325%
 17   8.627  2272 2282 2312 rBV2  258014    513838  36.13%   7.275%
 18   9.412  2514 2526 2555 rBV   248256    418485  29.43%   5.925%
 19  10.750  2931 2942 2963 rBV   105268    168011  11.81%   2.379%
 20  11.807  3260 3271 3296 rBV   215850    356999  25.10%   5.055%
 
 21  12.190  3378 3390 3411 rBV   206926    346272  24.35%   4.903%
 22  16.881  4841 4849 4860 rVB3   14640     21866   1.54%   0.310%
 
 
                        Sum of corrected areas:     7062978
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062824\
  Data File : VU059581.D                                          
  Acq On    : 27 Jun 2024  22:41
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3006‐21
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR061724WMA.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\VU062824\
  Data File : VU059581.D                                          
  Acq On    : 27 Jun 2024  22:41
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3006‐21
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR061724WMA.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.795   22.24 ug/L      1422200   1,4‐Difluorobenzene         6.242

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 83
 2 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 78
 3 Propane, 2‐ethoxy‐                   88 C5H12O         000625‐54‐7 64
 4 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 64
 5 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 64
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Abundance Scan 468 (2.795 min): VU059581.D\data.ms (-450) (-)
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Abundance #2374: Propane, 2-ethoxy-
45.0

73.0

27.0 59.0 88.037.0

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   19.89%

2.40 2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  40.95    8.56%

2.40 2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  38.90    6.86%

2.40 2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  59.00    5.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062824\
  Data File : VU059581.D                                          
  Acq On    : 27 Jun 2024  22:41
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3006‐21
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR061724WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Butanol, (R)‐                 Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.004    1.05 ug/L        67359   1,4‐Difluorobenzene         6.242

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Butanol, (R)‐                      74 C4H10O         014898‐79‐4 83
 2 2‐Butanol                            74 C4H10O         000078‐92‐2 83
 3 2‐Butanol                            74 C4H10O         000078‐92‐2 74
 4 2‐Butanol                            74 C4H10O         000078‐92‐2 72
 5 2‐Pentanol, 3‐methyl‐               102 C6H14O         000565‐60‐6 59
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1155 (5.004 min): VU059581.D\data.ms (-1141) (-)
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m/z-->

Abundance #975: 2-Butanol, (R)-
45.0

59.031.0

72.0
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m/z-->

Abundance #962: 2-Butanol
45.0

31.0 59.0

19.0 73.0
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m/z-->

Abundance #960: 2-Butanol
45.0

27.0 59.0
18.0

73.0

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  44.90  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.90   25.74%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  42.85   23.11%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00   15.77%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.85    8.29%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU062824\
  Data File : VU059581.D                                          
  Acq On    : 27 Jun 2024  22:41
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3006‐21
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR061724WMA.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    2.795    22.2  ug/L  1422200   1   6.242  319704   5.0
2‐Butanol, (R)‐      5.004     1.1  ug/L    67359   1   6.242  319704   5.0
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