
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070224\
  Data File : VU059736.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  13:58
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3108‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            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\SFAMULM070224WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VU059736.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.518    67   71   77 rBV3    1837      1748   0.17%   0.021%
  2   1.596    87   95  114 rBV   124815    148353  14.85%   1.766%
  3   1.727   132  136  139 rBV     2629      2484   0.25%   0.030%
  4   1.760   143  146  159 rVB2    5760      7395   0.74%   0.088%
  5   1.907   183  192  210 rBV    96980    134981  13.51%   1.607%
 
  6   2.560   383  395  410 rBV   209094    337057  33.73%   4.012%
  7   2.740   440  451  480 rBV   250929    478900  47.93%   5.700%
  8   3.036   538  543  554 rVB5    2423      4167   0.42%   0.050%
  9   3.113   564  567  570 rBV2     390       260   0.03%   0.003%
 10   3.178   572  587  607 rVB    23407     55733   5.58%   0.663%
 
 11   3.264   610  614  615 rBV      401       244   0.02%   0.003%
 12   3.409   655  659  663 rBV3     250       257   0.03%   0.003%
 13   3.473   677  679  684 rVB      383       230   0.02%   0.003%
 14   3.512   689  691  698 rVB2     321       287   0.03%   0.003%
 15   3.554   698  704  707 rBV2     393       438   0.04%   0.005%
 
 16   3.608   717  721  725 rVB      290       220   0.02%   0.003%
 17   3.914   814  816  821 rVB2     296       228   0.02%   0.003%
 18   4.612  1019 1033 1070 rBV2  103886    270043  27.03%   3.214%
 19   4.907  1121 1125 1129 rVB2     598       467   0.05%   0.006%
 20   5.052  1154 1170 1198 rBV   174935    396853  39.72%   4.723%
 
 21   5.181  1207 1210 1216 rVB4     767       837   0.08%   0.010%
 22   5.213  1216 1220 1222 rVB2     635       512   0.05%   0.006%
 23   5.232  1222 1226 1229 rBV3     443       442   0.04%   0.005%
 24   5.248  1229 1231 1236 rVB3     505       391   0.04%   0.005%
 25   5.300  1242 1247 1251 rBV3     506       505   0.05%   0.006%
 
 26   5.322  1251 1254 1257 rVV2     437       237   0.02%   0.003%
 27   5.425  1279 1286 1289 rVB2     343       399   0.04%   0.005%
 28   5.612  1333 1344 1350 rBV2     243       506   0.05%   0.006%
 29   5.644  1350 1354 1357 rVB      264       257   0.03%   0.003%
 30   5.718  1357 1377 1411 rBV2  366163    999147 100.00%  11.892%
 
 31   5.943  1444 1447 1452 rVB3     366       269   0.03%   0.003%
 32   6.007  1464 1467 1471 rVB2     290       221   0.02%   0.003%
 33   6.049  1477 1480 1484 rVB3     309       216   0.02%   0.003%
 34   6.242  1526 1540 1565 rBV   330287    640240  64.08%   7.620%
 35   6.534  1622 1631 1632 rBV3    1144      1278   0.13%   0.015%
 
 36   6.682  1661 1677 1706 rBV   222048    439591  44.00%   5.232%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070224\
  Data File : VU059736.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  13:58
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3108‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            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\SFAMULM070224WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   6.795  1710 1712 1718 rVB2     431       311   0.03%   0.004%
 38   6.949  1752 1760 1766 rVB2     215       232   0.02%   0.003%
 39   7.010  1773 1779 1780 rBV      291       272   0.03%   0.003%
 40   7.026  1780 1784 1791 rVB2     325       362   0.04%   0.004%
 
 41   7.074  1794 1799 1804 rBV2     280       283   0.03%   0.003%
 42   7.190  1832 1835 1840 rBV2     404       371   0.04%   0.004%
 43   7.251  1849 1854 1856 rBV2     194       224   0.02%   0.003%
 44   7.560  1931 1950 1973 rBV   119838    217674  21.79%   2.591%
 45   7.705  1991 1995 1996 rBV2     484       306   0.03%   0.004%
 
 46   7.824  2028 2032 2040 rBV2     272       373   0.04%   0.004%
 47   7.891  2040 2053 2072 rBV   462047    795381  79.61%   9.466%
 48   8.174  2130 2141 2162 rBV    81657    143365  14.35%   1.706%
 49   8.467  2227 2232 2238 rBV2    1056      1183   0.12%   0.014%
 50   8.557  2253 2260 2265 rVB4     953      1251   0.13%   0.015%
 
 51   8.624  2269 2281 2313 rBV   253823    472250  47.27%   5.621%
 52   8.878  2357 2360 2363 rBV3     326       295   0.03%   0.004%
 53   9.174  2449 2452 2457 rBV2     213       249   0.02%   0.003%
 54   9.229  2463 2469 2473 rBV2     221       246   0.02%   0.003%
 55   9.412  2513 2526 2556 rBV   473604    801495  80.22%   9.539%
 
 56   9.566  2570 2574 2588 rVB3    1242      1712   0.17%   0.020%
 57   9.692  2607 2613 2625 rVB5    1596      2754   0.28%   0.033%
 58   9.949  2691 2693 2699 rBV      255       267   0.03%   0.003%
 59   9.994  2704 2707 2711 rBV2     231       226   0.02%   0.003%
 60  10.036  2717 2720 2723 rBV2     310       250   0.03%   0.003%
 
 61  10.097  2735 2739 2744 rBV3     552       609   0.06%   0.007%
 62  10.235  2780 2782 2787 rBV2     250       244   0.02%   0.003%
 63  10.492  2857 2862 2866 rVB3     359       346   0.03%   0.004%
 64  10.750  2929 2942 2962 rVV   330033    537396  53.79%   6.396%
 65  10.891  2979 2986 2992 rVB3    1700      2592   0.26%   0.031%
 
 66  10.936  2997 3000 3004 rBV2     264       217   0.02%   0.003%
 67  11.081  3041 3045 3047 rBV      460       296   0.03%   0.004%
 68  11.225  3086 3090 3093 rBV      288       298   0.03%   0.004%
 69  11.463  3157 3164 3171 rBV3     733       976   0.10%   0.012%
 70  11.746  3246 3252 3259 rBV4    1655      2754   0.28%   0.033%
 
 71  11.807  3259 3271 3297 rBV   432040    721815  72.24%   8.591%
 72  12.077  3346 3355 3359 rBV5    2960      4885   0.49%   0.058%
 73  12.187  3376 3389 3412 rBV   425806    727266  72.79%   8.656%
 74  12.389  3446 3452 3457 rBV3     393       476   0.05%   0.006%
 75  12.418  3457 3461 3463 rBV2     396       340   0.03%   0.004%
 
 76  12.579  3505 3511 3514 rBV      400       486   0.05%   0.006%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070224\
  Data File : VU059736.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  13:58
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3108‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            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\SFAMULM070224WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  12.663  3533 3537 3540 rBV      316       231   0.02%   0.003%
 78  12.955  3625 3628 3633 rVB      303       250   0.03%   0.003%
 79  13.052  3654 3658 3662 rBV2     296       332   0.03%   0.004%
 80  13.216  3705 3709 3710 rBV2     409       253   0.03%   0.003%
 
 81  13.235  3710 3715 3720 rVV5     619       826   0.08%   0.010%
 82  13.312  3735 3739 3741 rBV2     367       316   0.03%   0.004%
 83  13.762  3876 3879 3885 rVB2     380       399   0.04%   0.005%
 84  13.794  3885 3889 3892 rBV2     344       315   0.03%   0.004%
 85  13.843  3895 3904 3919 rVB4    8478     13521   1.35%   0.161%
 
 86  13.904  3919 3923 3927 rBV      379       308   0.03%   0.004%
 87  13.942  3933 3935 3938 rVB3     437       245   0.02%   0.003%
 88  14.110  3977 3987 3993 rBV2    1014      1767   0.18%   0.021%
 89  14.138  3993 3996 4004 rVB3     867      1050   0.11%   0.012%
 90  14.331  4048 4056 4069 rVB6    5225      8613   0.86%   0.103%
 
 91  14.576  4128 4132 4134 rBV      388       363   0.04%   0.004%
 92  14.630  4146 4149 4153 rBV      509       520   0.05%   0.006%
 93  14.704  4169 4172 4173 rBV      307       221   0.02%   0.003%
 94  14.733  4178 4181 4183 rBV3     388       240   0.02%   0.003%
 95  14.749  4183 4186 4188 rBV2     489       329   0.03%   0.004%
 
 96  15.019  4267 4270 4271 rBV2     410       217   0.02%   0.003%
 97  15.618  4452 4456 4459 rBV2     562       493   0.05%   0.006%
 98  15.659  4465 4469 4471 rBV2     725       547   0.05%   0.007%
 99  16.000  4572 4575 4584 rVB5    2096      2271   0.23%   0.027%
100  16.380  4690 4693 4695 rBV2    1101       786   0.08%   0.009%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     8402134
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070224\
  Data File : VU059736.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  13:58
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3108‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM070224WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

  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

Time-->

Abundance TIC: VU059736.D\data.ms
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 1.596

 1.727 1.760
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 3.036 3.113
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 5.718
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Abundance TIC: VU059736.D\data.ms
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Abundance TIC: VU059736.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070224\
  Data File : VU059736.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  13:58
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3108‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM070224WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Isopropyl Alcohol               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.740   37.40 ug/L       478900   1,4‐Difluorobenzene         6.242

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 86
 2 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 78
 3 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 64
 4 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 56
 5 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 56

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 451 (2.740 min): VU059736.D\data.ms (-440) (-)
45.0

38.9 59.053.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance #343: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
19.0 39.0 59.013.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance #342: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
19.0 39.0 59.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance #345: Isopropyl Alcohol
45.0

27.019.0 39.0 59.0

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  45.00  100.00%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  43.00   21.91%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  41.00    8.25%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  38.90    6.58%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  42.00    5.03%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU070224\
  Data File : VU059736.D                                          
  Acq On    : 02 Jul 2024  13:58
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3108‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMULM070224WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Isopropyl Alcohol    2.740    37.4  ug/L   478900   1   6.242  640240  50.0
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