
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   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\SFAMUTR122022WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU052611.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.360     3    6   26 rVB    69283     70600   5.90%   0.700%
  2   1.601    70   81   95 rVB2  130318    169893  14.19%   1.685%
  3   1.916   170  179  196 rVV    99475    135718  11.33%   1.346%
  4   2.569   370  382  399 rBV   180610    295264  24.66%   2.929%
  5   3.044   518  530  545 rBV4   10044     20693   1.73%   0.205%
 
  6   4.433   945  962  979 rBV3   15411     39947   3.34%   0.396%
  7   4.662  1012 1033 1098 rBV3  116146    562616  46.98%   5.581%
  8   5.060  1141 1157 1180 rBV   156577    362799  30.30%   3.599%
  9   5.459  1266 1281 1296 rVB4   14801     32251   2.69%   0.320%
 10   5.723  1342 1363 1390 rBV2  321573    850191  71.00%   8.433%
 
 11   5.896  1404 1417 1432 rVB3   43049     97344   8.13%   0.966%
 12   6.247  1510 1526 1550 rBV   255063    489162  40.85%   4.852%
 13   6.539  1603 1617 1631 rBV2   61967    118781   9.92%   1.178%
 14   6.687  1648 1663 1689 rBV   210522    459327  38.36%   4.556%
 15   6.803  1689 1699 1709 rVV2   32895     63243   5.28%   0.627%
 
 16   6.861  1709 1717 1729 rVV3   36507     69697   5.82%   0.691%
 17   7.070  1766 1782 1794 rVB8   23756     54013   4.51%   0.536%
 18   7.247  1821 1837 1853 rVB5   45928    122553  10.23%   1.216%
 19   7.379  1865 1878 1891 rVB3   31741     61954   5.17%   0.615%
 20   7.469  1897 1906 1918 rVB3    7191     13506   1.13%   0.134%
 
 21   7.562  1919 1935 1947 rBV    95544    185011  15.45%   1.835%
 22   7.745  1978 1992 2002 rBV7    7771     16513   1.38%   0.164%
 23   7.835  2011 2020 2027 rBV4    8322     16844   1.41%   0.167%
 24   7.893  2027 2038 2054 rVV   362311    630348  52.64%   6.252%
 25   8.176  2115 2126 2136 rBV    61884    106473   8.89%   1.056%
 
 26   8.234  2136 2144 2164 rVB5   20154     45279   3.78%   0.449%
 27   8.433  2191 2206 2214 rBV5   11865     30364   2.54%   0.301%
 28   8.549  2227 2242 2256 rBV   526492    886609  74.04%   8.794%
 29   8.636  2256 2269 2296 rBV2  584529   1197530 100.00%  11.878%
 30   8.755  2298 2306 2312 rBV    24298     42143   3.52%   0.418%
 
 31   8.928  2348 2360 2364 rBV10    7066     15650   1.31%   0.155%
 32   9.063  2393 2402 2414 rVB8   10400     18590   1.55%   0.184%
 33   9.163  2423 2433 2445 rBV6   19260     39251   3.28%   0.389%
 34   9.337  2476 2487 2498 rBV9    5894     14097   1.18%   0.140%
 35   9.414  2498 2511 2527 rVV   377212    627990  52.44%   6.229%
 
 36   9.562  2549 2557 2565 rBV7    9743     16535   1.38%   0.164%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   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\SFAMUTR122022WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
 37  10.022  2690 2700 2707 rBV8   10820     20514   1.71%   0.203%
 38  10.234  2751 2766 2772 rBV10    6305     14306   1.19%   0.142%
 39  10.752  2916 2927 2939 rBV   170627    275711  23.02%   2.735%
 40  11.607  3185 3193 3209 rVB2   19225     32163   2.69%   0.319%
 
 41  11.684  3209 3217 3227 rVB6   10614     15813   1.32%   0.157%
 42  11.742  3228 3235 3243 rVB6   10296     15634   1.31%   0.155%
 43  11.806  3243 3255 3275 rBV   392976    621383  51.89%   6.163%
 44  12.060  3325 3334 3350 rBV4   13330     26529   2.22%   0.263%
 45  12.189  3362 3374 3390 rBV   362330    586692  48.99%   5.819%
 
 46  12.549  3473 3486 3502 rBV4   10392     19302   1.61%   0.191%
 47  12.716  3530 3538 3546 rBV3    9445     14488   1.21%   0.144%
 48  12.758  3546 3551 3564 rVB6    9849     16103   1.34%   0.160%
 49  12.880  3578 3589 3598 rVV4   30022     56828   4.75%   0.564%
 50  12.935  3598 3606 3613 rVV4   25112     41182   3.44%   0.408%
 
 51  12.980  3614 3620 3630 rVB    14110     20431   1.71%   0.203%
 52  13.112  3652 3661 3675 rVB    33176     49511   4.13%   0.491%
 53  13.218  3682 3694 3703 rBV    12992     21559   1.80%   0.214%
 54  13.321  3716 3726 3739 rVB2   33318     53391   4.46%   0.530%
 55  13.626  3813 3821 3831 rVB2    8684     14686   1.23%   0.146%
 
 56  13.877  3890 3899 3906 rBV4   14532     23368   1.95%   0.232%
 57  14.057  3944 3955 3962 rVV3   10993     17249   1.44%   0.171%
 58  14.115  3962 3973 3985 rVB8    7379     15448   1.29%   0.153%
 59  14.266  4008 4020 4036 rBV9   10983     23369   1.95%   0.232%
 60  14.349  4036 4046 4053 rBV4    7364     13502   1.13%   0.134%
 
 61  14.661  4134 4143 4152 rBV3   16263     28189   2.35%   0.280%
 62  14.803  4178 4187 4197 rVV3   20607     29919   2.50%   0.297%
 63  14.870  4200 4208 4218 rVB5   12550     20220   1.69%   0.201%
 64  15.021  4247 4255 4264 rBV4    8600     15427   1.29%   0.153%
 
 
                        Sum of corrected areas:    10081696
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122022WMA.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

100000

200000

300000

400000

500000

Time-->

Abundance TIC: VU052611.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122022WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.360    0.72 ug/L        70600   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 90
 2 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 56
 3 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 40
 4 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 8 
 5 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 4 

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 6 (1.360 min): VU052611.D\data.ms (-3) (-)
41.0

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
0

5000

m/z-->

Abundance #61: Propene
41.0

27.0

15.01.0 21.0

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
0

5000

m/z-->

Abundance #62: Propene
41.0

27.0

15.0
2.0

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
0

5000

m/z-->

Abundance #63: Cyclopropane
42.0

27.0

14.0 20.0 36.02.0

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  41.00  100.00%

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  39.00   74.90%

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  42.00   57.41%

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  43.05   30.04%

1.40 1.50 1.60 1.70 1.80

m/z  40.00   27.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122022WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.896    1.00 ug/L        97344   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2,2,3,3‐tetramethyl‐        114 C8H18          000594‐82‐1 72
 2 Hexane, 2,2‐dimethyl‐               114 C8H18          000590‐73‐8 72
 3 Hexane, 2,2‐dimethyl‐               114 C8H18          000590‐73‐8 64
 4 Hexane, 2,2‐dimethyl‐               114 C8H18          000590‐73‐8 64
 5 Pentane, 2,2,4,4‐tetramethyl‐       128 C9H20          001070‐87‐7 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1417 (5.896 min): VU052611.D\data.ms (-1404) (-)
57.1

41.0

99.183.1

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

5000

m/z-->

Abundance #8676: Butane, 2,2,3,3-tetramethyl-
57.0

41.0

27.0 99.083.013.0 114.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8655: Hexane, 2,2-dimethyl-
57.0

41.0
99.027.0 71.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8654: Hexane, 2,2-dimethyl-
57.0

41.0

27.0 99.0
71.04.0 114.0

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  57.10  100.00%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  56.10   36.04%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  41.00   24.85%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  43.00   15.20%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  39.00    8.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122022WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.803    0.65 ug/L        63243   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexane, 2,5‐dimethyl‐               114 C8H18          000592‐13‐2 80
 2 Hexane, 2,5‐dimethyl‐               114 C8H18          000592‐13‐2 64
 3 2(3H)‐Furanone, dihydro‐4,4‐dime... 114 C6H10O2        013861‐97‐7 53
 4 Hexane, 2,5‐dimethyl‐               114 C8H18          000592‐13‐2 52
 5 Heptane, 2‐methyl‐                  114 C8H18          000592‐27‐8 50

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1699 (6.803 min): VU052611.D\data.ms (-1689) (-)
57.043.0

71.1 99.1

114.1
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0

5000
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Abundance #8643: Hexane, 2,5-dimethyl-
43.0

57.0

27.0 71.0 99.0
114.085.02.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #8641: Hexane, 2,5-dimethyl-
57.0

43.0

99.0
71.0

114.0
15.0 85.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #8262: 2(3H)-Furanone, dihydro-4,4-dimethyl-
43.0

99.0

57.0 71.0
85.0

114.0

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  57.05  100.00%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  43.00   89.98%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  41.00   48.59%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  42.05   25.84%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  56.00   22.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122022WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.861    0.71 ug/L        69697   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexane, 2,4‐dimethyl‐               114 C8H18          000589‐43‐5 91
 2 Hexane, 2,4‐dimethyl‐               114 C8H18          000589‐43‐5 90
 3 Hexane, 2,4‐dimethyl‐               114 C8H18          000589‐43‐5 90
 4 Heptane, 3,4,5‐trimethyl‐           142 C10H22         020278‐89‐1 59
 5 Hexane, 2,4‐dimethyl‐               114 C8H18          000589‐43‐5 58

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1717 (6.861 min): VU052611.D\data.ms (-1709) (-)
57.143.0

85.1

71.1

114.1

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

5000

m/z-->

Abundance #8644: Hexane, 2,4-dimethyl-
43.0

57.0

85.0
29.0

71.0
114.099.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8646: Hexane, 2,4-dimethyl-
43.0 57.0

85.0

29.0 71.0

114.099.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8645: Hexane, 2,4-dimethyl-
43.0

57.0

85.0
29.0

71.0
15.0 114.099.01.0

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  57.10  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  43.00   96.48%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  85.10   62.10%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  41.00   54.40%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  56.00   42.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122022WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  5  (DEL) Alkane: Cyclic7.070       Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.070    0.55 ug/L        54013   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentane, 1,2,4‐trimethyl‐      112 C8H16          002815‐58‐9 87
 2 Cyclopentane, 1,2,4‐trimethyl‐      112 C8H16          002815‐58‐9 68
 3 Hexane, 2‐methyl‐4‐methylene‐       112 C8H16          003404‐80‐6 64
 4 Cyclopentane, 1,2,3‐trimethyl‐, ... 112 C8H16          002613‐69‐6 64
 5 Cyclopentane, 1,2,4‐trimethyl‐, ... 112 C8H16          004850‐28‐6 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1782 (7.070 min): VU052611.D\data.ms (-1766) (-)
70.0

55.0

41.0

95.1
112.083.0

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

5000

m/z-->

Abundance #7661: Cyclopentane, 1,2,4-trimethyl-
70.0

55.0

41.0

112.097.027.0 84.0

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

5000

m/z-->

Abundance #7658: Cyclopentane, 1,2,4-trimethyl-
70.0

55.0

41.0

97.027.0 112.083.0

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

5000

m/z-->

Abundance #7648: Hexane, 2-methyl-4-methylene-
70.055.0

41.0

112.0
27.0 83.0

97.0

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  70.05  100.00%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  55.00   68.90%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  40.95   36.62%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  69.05   19.38%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  42.00   18.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122022WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1‐Butanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.247    1.25 ug/L       122553   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Butanol, 2‐ethyl‐                 102 C6H14O         000097‐95‐0 78
 2 1‐Butanol, 2‐ethyl‐                 102 C6H14O         000097‐95‐0 72
 3 Hexane, 2,3‐dimethyl‐               114 C8H18          000584‐94‐1 72
 4 1‐Heptene, 4‐methyl‐                112 C8H16          013151‐05‐8 59
 5 1‐Butanol, 2‐ethyl‐                 102 C6H14O         000097‐95‐0 50

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1837 (7.247 min): VU052611.D\data.ms (-1821) (-)
43.0 70.0

57.0

95.1
112.182.2

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

5000

m/z-->

Abundance #4997: 1-Butanol, 2-ethyl-
43.0

70.0

84.0
56.0

29.0
101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4996: 1-Butanol, 2-ethyl-
43.0

70.0
28.0

84.056.0

14.0 101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8656: Hexane, 2,3-dimethyl-
70.043.0

57.027.0

85.0 114.0

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  43.00  100.00%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  70.05   89.36%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  71.10   79.17%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  55.00   57.83%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  41.00   45.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122022WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  7  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.379    0.63 ug/L        61954   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentane, 2,3,3‐trimethyl‐           114 C8H18          000560‐21‐4 86
 2 Heptane, 4‐methyl‐                  114 C8H18          000589‐53‐7 64
 3 Heptane, 3,4‐dimethyl‐              128 C9H20          000922‐28‐1 59
 4 Hexane, 3,3‐dimethyl‐               114 C8H18          000563‐16‐6 53
 5 Pentane, 2,3,4‐trimethyl‐           114 C8H18          000565‐75‐3 53

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1878 (7.379 min): VU052611.D\data.ms (-1865) (-)
43.0

71.1

99.1

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #8657: Pentane, 2,3,3-trimethyl-
43.0

71.0

27.0

99.02.0 114.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #8635: Heptane, 4-methyl-
43.0

71.0

27.0
114.099.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #14542: Heptane, 3,4-dimethyl-
43.0

70.0

85.0
27.0

128.0100.0

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  43.00  100.00%

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  71.10   57.66%

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  70.10   50.39%

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  57.10   50.14%

7.00 7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  41.00   37.40%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122922\
  Data File : VU052611.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2022  17:51
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N6216‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122022WMA.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: S...   1.360     0.7  ug/L    70600   1   6.247  489162   5.0
(DEL) Alkane: S...   5.896     1.0  ug/L    97344   1   6.247  489162   5.0
(DEL) Alkane: S...   6.803     0.7  ug/L    63243   1   6.247  489162   5.0
(DEL) Alkane: S...   6.861     0.7  ug/L    69697   1   6.247  489162   5.0
(DEL) Alkane: C...   7.070     0.6  ug/L    54013   1   6.247  489162   5.0
1‐Butanol, 2‐et...   7.247     1.3  ug/L   122553   1   6.247  489162   5.0
(DEL) Alkane: S...   7.379     0.6  ug/L    61954   1   6.247  489162   5.0
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