
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU100722\
  Data File : VU051287.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2022  21:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4900‐03
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 21   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\SFAMUTR100722WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU051287.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    73   80   95 rBV    79745     90794  13.87%   1.692%
  2   1.765   128  132  144 rVB6    9836     13255   2.03%   0.247%
  3   1.913   170  178  193 rVB    78134    103333  15.79%   1.926%
  4   2.565   366  381  394 rBV   122200    196980  30.10%   3.671%
  5   3.838   758  777  789 rBV     5946     16639   2.54%   0.310%
 
  6   4.620  1009 1020 1049 rBV   101472    265397  40.55%   4.946%
  7   5.064  1142 1158 1178 rBV   138837    306177  46.78%   5.706%
  8   5.726  1342 1364 1392 rBV2  242321    654442  99.99%  12.196%
  9   6.250  1513 1527 1553 rBV2  208842    402023  61.42%   7.492%
 10   6.690  1651 1664 1692 rBV   175713    342136  52.27%   6.376%
 
 11   7.565  1921 1936 1952 rBV    67892    121016  18.49%   2.255%
 12   7.896  2025 2039 2056 rBV   249753    438147  66.94%   8.165%
 13   7.973  2056 2063 2076 rVB3    4882      9558   1.46%   0.178%
 14   8.179  2116 2127 2141 rBV    43572     72343  11.05%   1.348%
 15   8.636  2256 2269 2302 rBV4  273906    654512 100.00%  12.197%
 
 16   9.417  2499 2512 2542 rBV   337977    573638  87.64%  10.690%
 17  10.755  2916 2928 2945 rBV   135852    220123  33.63%   4.102%
 18  11.809  3245 3256 3284 rBV   262847    427249  65.28%   7.962%
 19  12.063  3323 3335 3353 rBV2   31274     59516   9.09%   1.109%
 20  12.192  3362 3375 3403 rBV   238785    398683  60.91%   7.430%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     5365961
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU100722\
  Data File : VU051287.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2022  21:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4900‐03
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.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\VU100722\
  Data File : VU051287.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2022  21:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4900‐03
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.063    0.70 ug/L        59516   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.812

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 86
 2 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
 4 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 53
 5 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3335 (12.063 min): VU051287.D\data.ms (-3323) (-
57.1

41.0

70.0 83.0

98.0 111.9

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

5000

m/z-->

Abundance #15694: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0

70.0 83.0
27.0 98.0 112.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15691: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0

27.0 70.0 83.0
98.0 112.014.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15692: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0

70.0 83.027.0
98.0 112.0

12.00

m/z  57.10  100.00%

12.00
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12.00

m/z  56.00   30.31%
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m/z  43.00   27.99%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU100722\
  Data File : VU051287.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2022  21:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4900‐03
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Hexanol, 2‐et...  12.063     0.7  ug/L    59516   3  11.812  427249   5.0
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