
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU081122\
  Data File : VU050268.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  09:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   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\SFAMUTR080422WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU050268.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    72   80   95 rVB    45378     51089  12.01%   1.704%
  2   1.732   115  122  130 rVB     8899     10940   2.57%   0.365%
  3   1.912   169  178  192 rBV    42024     54411  12.79%   1.815%
  4   2.565   370  381  395 rBV    66190    107537  25.28%   3.587%
  5   2.639   395  404  416 rVV     6587     12140   2.85%   0.405%
 
  6   3.205   568  580  607 rVB3    7911     25933   6.10%   0.865%
  7   4.633  1010 1024 1064 rBV    62102    185871  43.69%   6.201%
  8   4.809  1069 1079 1107 rVB3   14715     35659   8.38%   1.190%
  9   5.063  1143 1158 1178 rBV    71677    158403  37.24%   5.284%
 10   5.726  1344 1364 1385 rBV2  129291    340595  80.06%  11.362%
 
 11   6.250  1513 1527 1548 rBV   125186    236094  55.50%   7.876%
 12   6.694  1651 1665 1683 rBV    85716    168175  39.53%   5.610%
 13   7.568  1922 1937 1953 rBV    34871     62803  14.76%   2.095%
 14   7.899  2027 2040 2056 rBV   131300    228031  53.60%   7.607%
 15   8.182  2114 2128 2142 rBV2   21311     36143   8.50%   1.206%
 
 16   8.642  2257 2271 2310 rBV6  148569    425404 100.00%  14.191%
 17   9.417  2499 2512 2535 rBV   184615    311538  73.23%  10.393%
 18  10.623  2876 2887 2898 rBV4    2576      4515   1.06%   0.151%
 19  10.758  2917 2929 2943 rBV    76246    122439  28.78%   4.085%
 20  11.812  3246 3257 3280 rBV   142851    229489  53.95%   7.656%
 
 21  12.195  3363 3376 3390 rBV   117109    190436  44.77%   6.353%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2997645
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU081122\
  Data File : VU050268.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  09:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR080422WMA.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\VU081122\
  Data File : VU050268.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  09:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR080422WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  3‐Pentanol                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.205    0.55 ug/L        25933   1,4‐Difluorobenzene         6.250

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Pentanol                           88 C5H12O         000584‐02‐1 64
 2 3‐Pentanol                           88 C5H12O         000584‐02‐1 43
 3 3‐Pentanol                           88 C5H12O         000584‐02‐1 9 
 4 2‐Propanol, 2‐methyl‐                74 C4H10O         000075‐65‐0 9 
 5 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐2‐methyl‐ 104 C4H8O3         000594‐61‐6 9 
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10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #2348: 3-Pentanol
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Abundance #2355: 3-Pentanol
59.0

31.0

41.0

70.0 87.050.0

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  58.95  100.00%

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  40.90   25.70%

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  42.90   16.92%

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  57.00   11.07%

2.80 3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  55.90    7.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU081122\
  Data File : VU050268.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  09:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR080422WMA.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.809    0.76 ug/L        35659   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 59
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1079 (4.809 min): VU050268.D\data.ms (-1069) (-)
43.0
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Abundance #2271: Ethyl Acetate
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0
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m/z-->

Abundance #2270: Ethyl Acetate
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m/z  42.95  100.00%
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m/z  60.90   15.64%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  44.95   12.48%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  70.00   11.01%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.90    8.55%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU081122\
  Data File : VU050268.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  09:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR080422WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
3‐Pentanol           3.205     0.6  ug/L    25933   1   6.250  236094   5.0
Ethyl Acetate        4.809     0.8  ug/L    35659   1   6.250  236094   5.0
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