
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV050422\
  Data File : VV025840.D                                          
  Acq On    : 04 May 2022  11:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2678‐10
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   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_V\Method\SFAMVTR050322WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV025840.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.307    76   83   96 rBV   110414    113801  17.98%   2.123%
  2   1.568   156  164  175 rBV   105634    120682  19.06%   2.251%
  3   2.108   321  332  345 rBV   194093    281632  44.49%   5.253%
  4   2.185   348  356  370 rVB2    5227     13682   2.16%   0.255%
  5   2.510   447  457  468 rBV    11272     19062   3.01%   0.356%
 
  6   3.902   874  890  935 rBV3   55468    256766  40.56%   4.789%
  7   4.082   937  946  971 rVB3   15428     49577   7.83%   0.925%
  8   4.346  1012 1028 1058 rBV   124409    330819  52.26%   6.171%
  9   5.043  1229 1245 1282 rBV2  243514    633011 100.00%  11.808%
 10   5.612  1411 1422 1455 rBV   191360    397228  62.75%   7.410%
 
 11   5.912  1504 1515 1531 rVB9    4469      9945   1.57%   0.186%
 12   6.066  1548 1563 1592 rBV   142232    295091  46.62%   5.504%
 13   6.985  1839 1849 1866 rBV    54575    104379  16.49%   1.947%
 14   7.313  1936 1951 1967 rBV   268449    472885  74.70%   8.821%
 15   7.394  1968 1976 1988 rVB2   17588     33356   5.27%   0.622%
 
 16   7.622  2038 2047 2066 rBV    32024     58565   9.25%   1.092%
 17   8.088  2180 2192 2227 rBV   228859    451719  71.36%   8.426%
 18   8.246  2233 2241 2264 rVB6   13874     27351   4.32%   0.510%
 19   8.850  2417 2429 2451 rBV   307065    510217  80.60%   9.517%
 20   9.140  2511 2519 2533 rVB4    4083      7361   1.16%   0.137%
 
 21   9.548  2637 2646 2656 rBV3    5553      8741   1.38%   0.163%
 22  10.024  2783 2794 2805 rBV5    7731     14882   2.35%   0.278%
 23  10.214  2842 2853 2869 rBV    86232    139189  21.99%   2.596%
 24  10.506  2935 2944 2951 rBV5    5061      8550   1.35%   0.159%
 25  10.918  3064 3072 3082 rBV4    4602      7146   1.13%   0.133%
 
 26  11.149  3136 3144 3154 rBV5    6012      9901   1.56%   0.185%
 27  11.246  3164 3174 3196 rBV   315060    482948  76.29%   9.008%
 28  11.529  3250 3262 3279 rBV2   28298     50085   7.91%   0.934%
 29  11.622  3279 3291 3310 rVB   252943    398736  62.99%   7.438%
 30  12.342  3506 3515 3531 rBV3   20105     31362   4.95%   0.585%
 
 31  12.670  3603 3617 3626 rBV7    8038     12520   1.98%   0.234%
 32  13.506  3866 3877 3888 rBV2    6176      9845   1.56%   0.184%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5361034
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV050422\
  Data File : VV025840.D                                          
  Acq On    : 04 May 2022  11:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2678‐10
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR050322WMA.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_V\Data\VV050422\
  Data File : VV025840.D                                          
  Acq On    : 04 May 2022  11:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2678‐10
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR050322WMA.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.082    0.62 ug/L        49577   1,4‐Difluorobenzene         5.612

 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 78
 4 CH3C(O)CH2CH2OH                      88 C4H8O2         000590‐90‐9 72
 5 CH3C(O)CH2CH2OH                      88 C4H8O2         000590‐90‐9 56

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance Scan 946 (4.082 min): VV025840.D\data.ms (-937) (-)
43.0

61.0
73.0 88.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2272: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0
15.0 88.073.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2270: Ethyl Acetate
43.0

29.0
61.015.0

73.0 88.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2268: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 88.015.0 73.0

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  43.00  100.00%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  61.00   18.52%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  45.00   16.71%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  70.10   13.93%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  41.95    9.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV050422\
  Data File : VV025840.D                                          
  Acq On    : 04 May 2022  11:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2678‐10
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR050322WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.529    0.52 ug/L        50085   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.246

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 72
 2 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 72
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 72
 4 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 53
 5 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 53

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance Scan 3262 (11.529 min): VV025840.D\data.ms (-3250) (-)
57.1

41.0

83.1
98.0 117.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #15685: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0
83.0

98.027.0 112.0
130.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

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

41.0

83.027.0
98.0 112.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #15695: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

43.0

83.029.0
98.0 112.015.0

11.50

m/z  57.10  100.00%

11.50

m/z  41.00   44.68%

11.50

m/z  55.10   36.41%

11.50

m/z  43.10   33.32%

11.50

m/z  70.00   24.67%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV050422\
  Data File : VV025840.D                                          
  Acq On    : 04 May 2022  11:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2678‐10
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR050322WMA.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        4.082     0.6  ug/L    49577   1   5.612  397228   5.0
1‐Hexanol, 2‐et...  11.529     0.5  ug/L    50085   3  11.246  482948   5.0
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