
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV051923\
  Data File : VV031131.D                                          
  Acq On    : 20 May 2023  01:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2865‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 42   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_V\Method\SFAMVLM051923WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV031131.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.281    69   75   89 rVB   138335    152370  14.94%   1.975%
  2   1.532   147  153  164 rVB   114570    140700  13.80%   1.823%
  3   2.063   309  318  328 rBV   255138    364953  35.79%   4.729%
  4   2.564   469  474  475 rBV4    4028      2758   0.27%   0.036%
  5   2.844   559  561  563 rBV3    1209       582   0.06%   0.008%
 
  6   2.873   568  570  573 rBV4    1588       817   0.08%   0.011%
  7   3.156   656  658  659 rVB2     883       221   0.02%   0.003%
  8   3.220   676  678  681 rVB5     948       392   0.04%   0.005%
  9   3.236   681  683  684 rBV2    1275       668   0.07%   0.009%
 10   3.339   710  715  716 rBV5    1628      1122   0.11%   0.015%
 
 11   3.423   738  741  743 rBV4    2469      1488   0.15%   0.019%
 12   3.503   765  766  768 rBV2    1574       703   0.07%   0.009%
 13   3.548   778  780  781 rBV2     763       261   0.03%   0.003%
 14   3.703   827  828  830 rBV2    1062       373   0.04%   0.005%
 15   3.793   846  856  876 rBV    80755    213722  20.96%   2.770%
 
 16   4.256   985 1000 1021 rBV2  165243    424217  41.60%   5.497%
 17   4.384  1038 1040 1041 rBV2    1891       869   0.09%   0.011%
 18   4.703  1137 1139 1140 rBV2    1296       444   0.04%   0.006%
 19   4.764  1155 1158 1159 rBV3    2070       936   0.09%   0.012%
 20   4.818  1173 1175 1179 rVB4    1711       793   0.08%   0.010%
 
 21   4.883  1192 1195 1196 rBV3    1492       941   0.09%   0.012%
 22   4.963  1203 1220 1250 rBV2  381020   1019838 100.00%  13.216%
 23   5.539  1388 1399 1425 rBV   287564    598846  58.72%   7.760%
 24   5.995  1529 1541 1564 rBV   229607    467961  45.89%   6.064%
 25   6.667  1747 1750 1752 rVB4    2353      1312   0.13%   0.017%
 
 26   6.686  1752 1756 1758 rBV4    2636      2275   0.22%   0.029%
 27   6.918  1819 1828 1847 rBV   106858    197773  19.39%   2.563%
 28   7.249  1921 1931 1948 rBV   413974    733977  71.97%   9.511%
 29   7.558  2019 2027 2049 rVB2   77154    134015  13.14%   1.737%
 30   7.725  2077 2079 2082 rBV4    2347      1153   0.11%   0.015%
 
 31   7.863  2120 2122 2123 rBV2    1231       462   0.05%   0.006%
 32   8.030  2165 2174 2187 rBV   255902    462338  45.33%   5.991%
 33   8.542  2329 2333 2338 rBV8    2235      2881   0.28%   0.037%
 34   8.789  2399 2410 2433 rBV   443510    745260  73.08%   9.658%
 35   9.230  2545 2547 2548 rBV2    1605       717   0.07%   0.009%
 
 36   9.300  2567 2569 2572 rBV4    1714       977   0.10%   0.013%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV051923\
  Data File : VV031131.D                                          
  Acq On    : 20 May 2023  01:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2865‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 42   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_V\Method\SFAMVLM051923WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   9.336  2578 2580 2582 rBV3    1450       582   0.06%   0.008%
 38   9.651  2669 2678 2690 rBV2   28182     52211   5.12%   0.677%
 39   9.802  2724 2725 2726 rBV     1747       538   0.05%   0.007%
 40  10.088  2813 2814 2816 rVB2    1818       646   0.06%   0.008%
 
 41  10.159  2826 2836 2851 rBV   324635    506094  49.62%   6.558%
 42  10.255  2864 2866 2868 rBV3    1286       565   0.06%   0.007%
 43  10.776  3025 3028 3030 rBV3    1322       855   0.08%   0.011%
 44  10.821  3040 3042 3044 rBV4    1314       833   0.08%   0.011%
 45  11.191  3146 3157 3181 rBV   423682    665848  65.29%   8.629%
 
 46  11.496  3245 3252 3262 rBV3   30514     54399   5.33%   0.705%
 47  11.567  3265 3274 3290 rVB   449038    717871  70.39%   9.303%
 48  12.259  3487 3489 3493 rVB6    2102       792   0.08%   0.010%
 49  12.770  3647 3648 3651 rVB3    1228       513   0.05%   0.007%
 50  12.934  3698 3699 3701 rBV2    1185       619   0.06%   0.008%
 
 51  12.953  3704 3705 3710 rVB4    1498       803   0.08%   0.010%
 52  13.011  3721 3723 3725 rBV2    1202       600   0.06%   0.008%
 53  13.033  3728 3730 3733 rVV3     902       435   0.04%   0.006%
 54  13.078  3742 3744 3745 rBV2    1411       535   0.05%   0.007%
 55  13.123  3755 3758 3761 rBV5    1508      1378   0.14%   0.018%
 
 56  13.162  3766 3770 3773 rBV6    1279      1340   0.13%   0.017%
 57  13.252  3792 3798 3800 rBV7    1721      1451   0.14%   0.019%
 58  13.281  3805 3807 3812 rVB6    1639      1123   0.11%   0.015%
 59  13.307  3812 3815 3817 rBV3     961       694   0.07%   0.009%
 60  13.352  3827 3829 3831 rBV2     929       348   0.03%   0.005%
 
 61  13.406  3844 3846 3848 rVB3    1528       552   0.05%   0.007%
 62  13.422  3848 3851 3852 rBV3    1105       561   0.06%   0.007%
 63  13.442  3855 3857 3859 rBV3     876       476   0.05%   0.006%
 64  13.461  3859 3863 3866 rBV6    1942      1787   0.18%   0.023%
 65  13.554  3889 3892 3895 rBV5    1324      1096   0.11%   0.014%
 
 66  13.606  3904 3908 3911 rBV6    1543      1219   0.12%   0.016%
 67  13.670  3926 3928 3933 rBV6    1231       752   0.07%   0.010%
 68  13.741  3947 3950 3953 rBV4    1750      1036   0.10%   0.013%
 69  13.773  3958 3960 3961 rBV2    1553       643   0.06%   0.008%
 70  13.815  3970 3973 3974 rBV3     932       582   0.06%   0.008%
 
 71  13.869  3988 3990 3993 rBV4    1138       720   0.07%   0.009%
 72  13.911  4001 4003 4005 rBV3    1850      1053   0.10%   0.014%
 73  13.979  4020 4024 4028 rBV7    1824      1888   0.19%   0.024%
 74  14.033  4037 4041 4042 rBV4    2017      1060   0.10%   0.014%
 75  14.094  4057 4060 4061 rBV3    1396       721   0.07%   0.009%
 
 76  14.130  4068 4071 4074 rVB4    2106      1222   0.12%   0.016%
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  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV051923\
  Data File : VV031131.D                                          
  Acq On    : 20 May 2023  01:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2865‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 42   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_V\Method\SFAMVLM051923WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  14.149  4074 4077 4079 rBV4    1281       824   0.08%   0.011%
 78  14.162  4079 4081 4084 rVB4    1401       684   0.07%   0.009%
 79  14.220  4097 4099 4102 rBV4    1549       890   0.09%   0.012%
 80  14.329  4130 4133 4136 rBV5    1811      1054   0.10%   0.014%
 
 81  14.397  4151 4154 4156 rBV4    1697      1115   0.11%   0.014%
 82  14.455  4170 4172 4174 rBV3    1608       823   0.08%   0.011%
 83  14.522  4191 4193 4195 rBV3    1373       680   0.07%   0.009%
 84  14.564  4203 4206 4209 rBV5    1171       731   0.07%   0.009%
 85  14.590  4212 4214 4216 rBV3    1385       479   0.05%   0.006%
 
 86  14.673  4238 4240 4245 rVB6    1530      1433   0.14%   0.019%
 87  14.699  4245 4248 4253 rBV6    2249      2548   0.25%   0.033%
 
 
                        Sum of corrected areas:     7716817
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV051923\
  Data File : VV031131.D                                          
  Acq On    : 20 May 2023  01:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2865‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM051923WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

1.20 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
0

100000

200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: VV031131.D\data.ms

 1.281
 1.532

 2.063

 2.564  2.844 2.873  3.156 3.220 3.236 3.339 3.423 3.503 3.548 3.703

 3.793

 4.256

 4.384  4.703 4.764 4.818 4.883

 4.963

 5.539

 5.995

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00
0

100000

200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: VV031131.D\data.ms

6.6676.686

 6.918

 7.249

 7.558

 7.725 7.863

 8.030

 8.542

 8.789

 9.230 9.300 9.336
 9.651

 9.802 10.088

10.159

10.255 10.77610.821

11.191

11.496

11.567

12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50
0

100000

200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: VV031131.D\data.ms

12.259 12.77012.93412.95313.01113.03313.07813.12313.16213.25213.28113.30713.35213.40613.42213.44213.46113.55413.60613.67013.74113.77313.81513.86913.91113.97914.03314.09414.13014.14914.16214.22014.32914.39714.45514.52214.56414.59014.67314.699
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV051923\
  Data File : VV031131.D                                          
  Acq On    : 20 May 2023  01:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2865‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM051923WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Heptanone                     Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.651    3.50 ug/L        52211   Chlorobenzene‐d5            8.792

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Heptanone                         114 C7H14O         000110‐43‐0 87
 2 2‐Heptanone                         114 C7H14O         000110‐43‐0 87
 3 2‐Hexanone, 5‐methyl‐               114 C7H14O         000110‐12‐3 80
 4 2‐Hexanone, 5‐methyl‐               114 C7H14O         000110‐12‐3 80
 5 2‐Heptanone                         114 C7H14O         000110‐43‐0 80

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2678 (9.651 min): VV031131.D\data.ms (-2669) (-)
43.1

114.072.0 275.4149.8

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #8418: 2-Heptanone
43.0

114.072.014.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #8423: 2-Heptanone
43.0

114.072.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #8504: 2-Hexanone, 5-methyl-
43.0

114.085.0

9.50 10.00

m/z  43.10  100.00%

9.50 10.00

m/z  58.10   60.63%

9.50 10.00

m/z  71.10   20.73%

9.50 10.00

m/z  59.10   13.86%

9.50 10.00

m/z  41.05   12.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV051923\
  Data File : VV031131.D                                          
  Acq On    : 20 May 2023  01:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2865‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM051923WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.496    4.08 ug/L        54399   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.191

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 2 Butyl decyl ether                   214 C14H30O        1000406‐40‐2 64
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
 4 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
 5 2‐Ethyl‐1‐hexanol, methyl ether     144 C9H20O         1000365‐10‐2 50

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3252 (11.496 min): VV031131.D\data.ms (-3245) (-)
57.0

83.1

35.2 112.2 142.5

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

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

29.0
83.0

112.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #92364: Butyl decyl ether
57.0

83.0
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV051923\
  Data File : VV031131.D                                          
  Acq On    : 20 May 2023  01:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2865‐05
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 42   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM051923WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Heptanone          9.651     3.5  ug/L    52211   2   8.792  745260  50.0
1‐Hexanol, 2‐et...  11.496     4.1  ug/L    54399   3  11.191  665848  50.0
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