
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU121324\
  Data File : VU062309.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  13:45
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5262‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 14   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: VU062309.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.595    87   95  107 rVB    29556     32488  11.87%   1.224%
  2   1.910   184  193  209 rBV    24684     32543  11.89%   1.226%
  3   2.563   384  396  412 rBV    53220     86823  31.72%   3.270%
  4   3.039   533  544  557 rBV    11602     21742   7.94%   0.819%
  5   3.692   738  747  759 rBB4    2303      4755   1.74%   0.179%
 
  6   4.631  1030 1039 1068 rBV    36407     98610  36.02%   3.714%
  7   4.807  1084 1094 1119 rVB2   17863     43433  15.87%   1.636%
  8   5.055  1156 1171 1196 rBV    57164    139482  50.95%   5.254%
  9   5.714  1359 1376 1407 rBV3  102396    273738 100.00%  10.311%
 10   6.242  1528 1540 1568 rBV   109343    216308  79.02%   8.148%
 
 11   6.679  1665 1676 1701 rBV2   64646    128830  47.06%   4.853%
 12   7.560  1939 1950 1965 rBV    32112     57851  21.13%   2.179%
 13   7.891  2041 2053 2071 rBV   121701    219288  80.11%   8.260%
 14   7.965  2071 2076 2095 rVB2    5458     10037   3.67%   0.378%
 15   8.174  2132 2141 2166 rBB    18516     33086  12.09%   1.246%
 
 16   8.627  2271 2282 2317 rBV2  123306    266619  97.40%  10.043%
 17   8.785  2324 2331 2343 rBV4    6500     10146   3.71%   0.382%
 18   9.409  2514 2525 2547 rBV   152686    265396  96.95%   9.996%
 19   9.569  2567 2575 2580 rBV4    2059      2913   1.06%   0.110%
 20   9.688  2603 2612 2628 rBV2    8146     13694   5.00%   0.516%
 
 21  10.077  2724 2733 2748 rBV2   16664     31436  11.48%   1.184%
 22  10.216  2767 2776 2787 rVB3    1977      3081   1.13%   0.116%
 23  10.746  2929 2941 2959 rVB2   54696     90771  33.16%   3.419%
 24  11.370  3130 3135 3146 rBV2    2823      4448   1.62%   0.168%
 25  11.804  3259 3270 3287 rBV   146678    240406  87.82%   9.055%
 
 26  12.058  3340 3349 3365 rBV3   10845     22869   8.35%   0.861%
 27  12.183  3376 3388 3414 rVB   121554    207465  75.79%   7.814%
 28  12.888  3601 3607 3616 rVB4    2538      3617   1.32%   0.136%
 29  13.199  3694 3704 3724 rBV2   56567     86712  31.68%   3.266%
 30  14.125  3983 3992 4003 rBV3    4157      6309   2.30%   0.238%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     2654896
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU121324\
  Data File : VU062309.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  13:45
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5262‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 14   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 : VU062309.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  13:45
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5262‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 14   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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.807    1.00 ug/L        43433   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 78

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1094 (4.807 min): VU062309.D\data.ms (-1084) (-)
43.0

61.0
72.9 88.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #2271: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0
73.0 88.015.0
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m/z-->

Abundance #2270: Ethyl Acetate
43.0

29.0
61.015.0

73.0 88.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #2268: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 88.015.0 73.0

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  61.00   16.72%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  69.90   15.31%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  45.00   15.12%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  72.90    7.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU121324\
  Data File : VU062309.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  13:45
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5262‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 14   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  4  Acetic acid, 2‐ethylhexyl e...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.199    1.80 ug/L        86712   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 2‐Propenoic acid, octyl ester       184 C11H20O2       002499‐59‐4 86
 4 Acetic acid, 2‐ethylhexyl ester     172 C10H20O2       000103‐09‐3 80
 5 Cyclopentane, 1,2,3‐trimethyl‐, ... 112 C8H16          002613‐69‐6 68

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3704 (13.199 min): VU062309.D\data.ms (-3694) (-
43.0 70.0

112.1
94.9

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 #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 #58579: 2-Propenoic acid, octyl ester
55.0

83.0
27.0 112.0

137.0 155.0

13.00 13.50

m/z  43.00  100.00%

13.00 13.50

m/z  70.00   95.97%

13.00 13.50

m/z  55.00   50.09%

13.00 13.50

m/z  57.00   49.72%

13.00 13.50

m/z  41.00   38.19%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU121324\
  Data File : VU062309.D                                          
  Acq On    : 13 Dec 2024  13:45
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P5262‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 14   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        4.807     1.0  ug/L    43433   1   6.242  216308   5.0
Acetic acid, 2‐...  13.199     1.8  ug/L    86712   3  11.804  240406   5.0
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