
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU072622\
  Data File : VU049936.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  01:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3873‐06
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 1   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\SFAMUTR072222WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU049936.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.359     3    6   17 rVB    24303     22739   4.50%   0.748%
  2   1.491    41   47   52 rBV    15494     13944   2.76%   0.459%
  3   1.597    71   80   88 rBV2   46412     53327  10.56%   1.754%
  4   1.912   170  178  190 rBV    33601     45114   8.93%   1.484%
  5   1.993   196  203  212 rVB2    8423     11440   2.27%   0.376%
 
  6   2.205   262  269  278 rVB3    3993      5580   1.10%   0.184%
  7   2.565   369  381  398 rVB    55817     90143  17.85%   2.965%
  8   3.041   518  529  538 rBV5    2862      5370   1.06%   0.177%
  9   3.134   547  558  570 rVB3    3526      6589   1.30%   0.217%
 10   3.845   750  779  795 rBV     3299     13196   2.61%   0.434%
 
 11   4.636  1012 1025 1058 rBV    71144    220415  43.64%   7.250%
 12   4.813  1069 1080 1101 rVB    20873     46496   9.21%   1.529%
 13   5.063  1142 1158 1180 rBV    68615    156564  31.00%   5.150%
 14   5.726  1343 1364 1392 rBV2  122976    328666  65.08%  10.811%
 15   6.250  1513 1527 1547 rBV   105197    198640  39.33%   6.534%
 
 16   6.690  1651 1664 1678 rBV2   85408    166761  33.02%   5.485%
 17   6.764  1678 1687 1705 rVB8    3620      7617   1.51%   0.251%
 18   7.568  1925 1937 1952 rBV2   33176     59078  11.70%   1.943%
 19   7.899  2028 2040 2056 rBV2  122124    213977  42.37%   7.038%
 20   7.970  2056 2062 2076 rVB2    4934      7639   1.51%   0.251%
 
 21   8.179  2117 2127 2143 rBV2   21270     36517   7.23%   1.201%
 22   8.639  2255 2270 2312 rBV4  198505    505051 100.00%  16.612%
 23   9.417  2500 2512 2536 rBV   151933    255084  50.51%   8.390%
 24  10.758  2916 2929 2941 rBV    80379    126708  25.09%   4.168%
 25  11.812  3244 3257 3278 rBV   140739    225208  44.59%   7.408%
 
 26  12.192  3363 3375 3390 rBV   127730    210896  41.76%   6.937%
 27  12.890  3585 3592 3599 rBV7    5205      7428   1.47%   0.244%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3040187
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU072622\
  Data File : VU049936.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  01:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3873‐06
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR072222WMA.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\VU072622\
  Data File : VU049936.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  01:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3873‐06
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR072222WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  (DEL) Alkane: Cyclic1.359       Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.359    0.57 ug/L        22739   1,4‐Difluorobenzene         6.250

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 38
 2 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 9 
 3 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 7 
 4 Propane                              44 C3H8           000074‐98‐6 7 
 5 Propane                              44 C3H8           000074‐98‐6 7 
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 6 (1.359 min): VU049936.D\data.ms (-3) (-)
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42.0

27.0

14.0 36.0
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Abundance #61: Propene
41.0
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15.01.0 21.0
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Abundance #78: Acetonitrile-d3
44.0

38.030.018.0 24.0

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  38.95  100.00%

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  43.95   96.80%

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  41.00   95.41%

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  43.00   89.50%

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  42.00   57.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU072622\
  Data File : VU049936.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  01:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3873‐06
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR072222WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.813    1.17 ug/L        46496   1,4‐Difluorobenzene         6.250

 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 90
 4 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 83
 5 CH3C(O)CH2CH2OH                      88 C4H8O2         000590‐90‐9 42

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1080 (4.813 min): VU049936.D\data.ms (-1069) (-)
43.0

60.9 69.9
88.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #2272: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 70.015.0 88.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #2271: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 70.0 88.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #2270: 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  42.95  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  60.90   14.42%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  44.95   14.24%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  69.90   11.20%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.90    8.17%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU072622\
  Data File : VU049936.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  01:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3873‐06
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR072222WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
(DEL) Alkane: C...   1.359     0.6  ug/L    22739   1   6.250  198640   5.0
Ethyl Acetate        4.813     1.2  ug/L    46496   1   6.250  198640   5.0
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