
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU081122\
  Data File : VU050272.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  11:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐07
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 9   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: VU050272.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    71   80   98 rVB    54985     63210  15.18%   2.099%
  2   1.909   169  177  193 rVB    45645     58914  14.15%   1.956%
  3   2.565   369  381  394 rBV    75826    121919  29.27%   4.049%
  4   2.633   394  402  416 rVB2    3148      6177   1.48%   0.205%
  5   3.813   746  769  771 rBV     3998     10420   2.50%   0.346%
 
  6   4.629  1010 1023 1063 rBV    60883    179670  43.14%   5.966%
  7   4.806  1066 1078 1112 rVB2   43266    103587  24.87%   3.440%
  8   5.063  1142 1158 1175 rBV    72946    162746  39.08%   5.404%
  9   5.726  1344 1364 1384 rBV2  139889    366119  87.91%  12.158%
 10   6.250  1514 1527 1551 rBV    93728    177248  42.56%   5.886%
 
 11   6.542  1607 1618 1631 rVB5   13904     26454   6.35%   0.878%
 12   6.690  1651 1664 1684 rBV    92597    178718  42.91%   5.935%
 13   7.568  1924 1937 1957 rBV    39397     69087  16.59%   2.294%
 14   7.899  2021 2040 2058 rBV   146126    257516  61.83%   8.551%
 15   8.182  2116 2128 2141 rBV2   23542     40394   9.70%   1.341%
 
 16   8.639  2256 2270 2306 rBV6  143414    416492 100.00%  13.830%
 17   8.787  2306 2316 2328 rVB    27731     48154  11.56%   1.599%
 18   9.417  2501 2512 2532 rBV   133982    225588  54.16%   7.491%
 19  10.758  2916 2929 2948 rBV    76555    122951  29.52%   4.083%
 20  11.812  3245 3257 3273 rBV   106930    169703  40.75%   5.635%
 
 21  12.195  3364 3376 3397 rBV   121729    201102  48.28%   6.678%
 22  12.889  3585 3592 3601 rVB5    3882      5234   1.26%   0.174%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3011403

SFAMUTR080422WMA.M Sun Aug 14 04:41:46 2022                                                       1

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU081122\
  Data File : VU050272.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  11:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐07
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 9   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

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60
0

20000

40000

60000

80000

100000

120000

140000

Time-->

Abundance TIC: VU050272.D\data.ms

 1.597
 1.909

 2.565

 2.633  3.813

 4.629

 4.806

 5.063

 5.726

 6.250

 6.542

6.690

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00
0

20000

40000

60000

80000

100000

120000

140000

Time-->

Abundance TIC: VU050272.D\data.ms

 7.568

 7.899

 8.182

 8.639

 8.787

 9.417

10.758

11.812

12.1

12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50
0

20000

40000

60000

80000

100000

120000

140000

Time-->

Abundance TIC: VU050272.D\data.ms

12.889

SFAMUTR080422WMA.M Sun Aug 14 04:41:47 2022                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
GBJM9



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU081122\
  Data File : VU050272.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  11:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐07
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 9   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  Ethyl Acetate                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.806    2.92 ug/L       103587   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 40

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1078 (4.806 min): VU050272.D\data.ms (-1066) (-)
43.0

60.9 70.0
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 #2270: Ethyl Acetate
43.0

29.0
61.015.0 70.0

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

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   16.73%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  44.95   14.68%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  70.00   11.48%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.90    7.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU081122\
  Data File : VU050272.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  11:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐07
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 9   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  3  Hexanal                         Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.787    1.07 ug/L        48154   Chlorobenzene‐d5            9.417

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 80
 2 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 64
 3 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 59
 4 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 59
 5 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 59

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2316 (8.787 min): VU050272.D\data.ms (-2306) (-)
56.044.0

72.0

83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #4251: Hexanal
56.044.0

29.0 72.0

83.0 100.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #4250: Hexanal
44.0

56.0

27.0

72.0

83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #4244: Hexanal
44.0

56.0

27.0

72.0

15.0 83.0 100.0

8.40 8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  55.95  100.00%

8.40 8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  43.95   98.87%

8.40 8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  40.95   87.85%

8.40 8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  56.95   73.96%

8.40 8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  42.90   62.69%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU081122\
  Data File : VU050272.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2022  11:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N4096‐07
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 9   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethyl Acetate        4.806     2.9  ug/L   103587   1   6.250  177248   5.0
Hexanal              8.787     1.1  ug/L    48154   2   9.417  225588   5.0
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