
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU121324\
  Data File : VU062305.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  12:07
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5228‐09
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 10   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\SFAMUTR120924WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU062305.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.596    87   95  108 rVB    29926     33619  11.96%   1.317%
  2   1.911   181  193  205 rBV    24951     32999  11.74%   1.292%
  3   2.560   384  395  412 rVB2   54277     89987  32.01%   3.524%
  4   3.039   533  544  561 rBB3   11298     22579   8.03%   0.884%
  5   3.692   739  747  757 rBB4    1979      3854   1.37%   0.151%
 
  6   4.631  1030 1039 1070 rBV2   35737    103191  36.70%   4.041%
  7   4.808  1083 1094 1120 rVB    15752     37555  13.36%   1.471%
  8   5.052  1156 1170 1194 rBV    59455    142505  50.69%   5.580%
  9   5.714  1359 1376 1398 rBV3  105173    281152 100.00%  11.010%
 10   6.242  1528 1540 1563 rBV    90812    178423  63.46%   6.987%
 
 11   6.682  1664 1677 1696 rBV    64741    129335  46.00%   5.065%
 12   7.557  1940 1949 1967 rBV    33161     59623  21.21%   2.335%
 13   7.891  2041 2053 2070 rBV   124387    225670  80.27%   8.837%
 14   7.965  2070 2076 2095 rVB2    6733     12862   4.57%   0.504%
 15   8.174  2131 2141 2169 rVB2   18964     35278  12.55%   1.381%
 
 16   8.627  2272 2282 2322 rBV2  127770    281135  99.99%  11.009%
 17   8.785  2322 2331 2343 rBV5    6350     11216   3.99%   0.439%
 18   9.409  2512 2525 2547 rBV   127041    222383  79.10%   8.708%
 19   9.688  2603 2612 2629 rVB2    8987     15116   5.38%   0.592%
 20  10.077  2725 2733 2752 rBV2   18000     34887  12.41%   1.366%
 
 21  10.746  2930 2941 2959 rBV    55672     92500  32.90%   3.622%
 22  11.373  3129 3136 3148 rVB3    2967      4096   1.46%   0.160%
 23  11.804  3259 3270 3288 rBV   116285    193816  68.94%   7.590%
 24  12.058  3340 3349 3365 rBV4   11335     23579   8.39%   0.923%
 25  12.184  3376 3388 3406 rBV   126123    211697  75.30%   8.290%
 
 26  12.888  3601 3607 3616 rVB5    2558      3409   1.21%   0.133%
 27  13.200  3694 3704 3718 rBV2   44267     66876  23.79%   2.619%
 28  14.122  3980 3991 4001 rVB5    2667      4314   1.53%   0.169%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2553656
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU121324\
  Data File : VU062305.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  12:07
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5228‐09
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR120924WMA.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\VU121324\
  Data File : VU062305.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  12:07
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5228‐09
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR120924WMA.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.808    1.05 ug/L        37555   1,4‐Difluorobenzene         6.242

 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 72
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0
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m/z-->

Abundance Scan 1094 (4.808 min): VU062305.D\data.ms (-1083) (-)
43.0

60.9 70.0
88.0
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Abundance #2270: Ethyl Acetate
43.0

29.0
61.015.0 70.0

88.0
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m/z-->

Abundance #2272: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 70.015.0 88.0
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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   15.70%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  45.00   15.15%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  70.00   13.88%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  42.00    8.67%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU121324\
  Data File : VU062305.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  12:07
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5228‐09
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR120924WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Acetic acid, 2‐ethylhexyl e...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.200    1.73 ug/L        66876   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.804

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetic acid, 2‐ethylhexyl ester     172 C10H20O2       000103‐09‐3 90
 2 Acetic acid, 2‐ethylhexyl ester     172 C10H20O2       000103‐09‐3 90
 3 Acetic acid, 2‐ethylhexyl ester     172 C10H20O2       000103‐09‐3 80
 4 1‐Octene                            112 C8H16          000111‐66‐0 58
 5 Cyclopentane, 1,2,3‐trimethyl‐, ... 112 C8H16          002613‐69‐6 53

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3704 (13.200 min): VU062305.D\data.ms (-3694) (-
43.0 70.0

112.0
95.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #47060: Acetic acid, 2-ethylhexyl ester
70.0

43.0

112.0

15.0 129.087.0 154.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #47061: Acetic acid, 2-ethylhexyl ester
43.0 70.0

112.0
15.0 87.0 129.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #47062: Acetic acid, 2-ethylhexyl ester
43.0 70.0

112.0

15.0

13.00 13.50

m/z  43.00  100.00%

13.00 13.50

m/z  70.00   96.41%

13.00 13.50

m/z  55.00   53.88%

13.00 13.50

m/z  57.00   53.38%

13.00 13.50

m/z  41.00   39.27%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU121324\
  Data File : VU062305.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  12:07
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5228‐09
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR120924WMA.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        4.808     1.1  ug/L    37555   1   6.242  178423   5.0
Acetic acid, 2‐...  13.200     1.7  ug/L    66876   3  11.804  193816   5.0
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