
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   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\SFAMVTR071122WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV026799.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.105    17   20   24 rVV    34188     26497   2.71%   0.201%
  2   1.134    25   29   38 rVB    62613     79563   8.13%   0.603%
  3   1.208    48   52   69 rVV2   30606     37440   3.83%   0.284%
  4   1.301    72   81   96 rVB2  111493    169917  17.36%   1.288%
  5   1.465   125  132  147 rVB   206409    228941  23.39%   1.735%
 
  6   1.561   156  162  175 rVB    93925    113251  11.57%   0.858%
  7   1.947   273  282  299 rVB   648536    885296  90.45%   6.710%
  8   2.101   320  330  342 rBV   154619    216927  22.16%   1.644%
  9   2.175   346  353  356 rBV    16951     21902   2.24%   0.166%
 10   2.288   379  388  402 rVB    17142     27380   2.80%   0.208%
 
 11   2.690   498  513  515 rBV2    6600     12293   1.26%   0.093%
 12   2.761   531  535  566 rVB5   12105     33094   3.38%   0.251%
 13   2.953   585  595  610 rVB7    6833     14978   1.53%   0.114%
 14   3.285   684  698  714 rBV2   14994     37239   3.80%   0.282%
 15   3.915   872  894  950 rBV4  195302    975776  99.70%   7.395%
 
 16   4.346  1011 1028 1080 rBV4  261867    874622  89.36%   6.629%
 17   5.043  1227 1245 1255 rBV2  282683    697196  71.24%   5.284%
 18   5.294  1312 1323 1357 rBV2  126956    332613  33.98%   2.521%
 19   5.613  1411 1422 1459 rBV   271834    570374  58.28%   4.323%
 20   6.066  1550 1563 1593 rBV   178795    382506  39.08%   2.899%
 
 21   6.989  1839 1850 1870 rBV    61671    121450  12.41%   0.920%
 22   7.313  1940 1951 1966 rBV   240627    424312  43.35%   3.216%
 23   7.391  1968 1975 1997 rVB    27166     59402   6.07%   0.450%
 24   7.625  2038 2048 2066 rBV2   36645     69793   7.13%   0.529%
 25   7.937  2132 2145 2154 rBV4   14556     28063   2.87%   0.213%
 
 26   8.088  2178 2192 2225 rBV2  480795    978719 100.00%   7.418%
 27   8.230  2225 2236 2252 rVV    42771    103553  10.58%   0.785%
 28   8.725  2376 2390 2401 rBV2   13355     26028   2.66%   0.197%
 29   8.854  2418 2430 2433 rBV   435928    660885  67.53%   5.009%
 30   8.879  2434 2438 2461 rVB   584047    885416  90.47%   6.711%
 
 31   9.018  2473 2481 2484 rBV2   15087     20120   2.06%   0.152%
 32   9.140  2509 2519 2534 rVB9   22532     53127   5.43%   0.403%
 33   9.545  2637 2645 2663 rBV3   17317     33753   3.45%   0.256%
 34   9.706  2681 2695 2703 rBV3    8589     16945   1.73%   0.128%
 35   9.931  2753 2765 2780 rBV    59134     94147   9.62%   0.714%
 
 36  10.181  2835 2843 2844 rBV6   11730     12534   1.28%   0.095%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   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\SFAMVTR071122WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
 37  10.217  2844 2854 2871 rVB   166456    276408  28.24%   2.095%
 38  10.352  2886 2896 2904 rBV2   44063     75935   7.76%   0.576%
 39  10.452  2916 2927 2938 rVB4   58048     95219   9.73%   0.722%
 40  10.545  2948 2956 2958 rBV3   14019     18012   1.84%   0.137%
 
 41  10.693  2986 3002 3007 rBV4   15144     30356   3.10%   0.230%
 42  10.735  3007 3015 3027 rVB3   41938     65652   6.71%   0.498%
 43  10.915  3063 3071 3077 rBV    39647     59337   6.06%   0.450%
 44  10.950  3077 3082 3090 rVB    29021     38473   3.93%   0.292%
 45  11.085  3112 3124 3139 rVB2  357507    571988  58.44%   4.335%
 
 46  11.191  3151 3157 3164 rVB4   15589     21478   2.19%   0.163%
 47  11.246  3164 3174 3194 rBV2  469678    849064  86.75%   6.435%
 48  11.336  3194 3202 3213 rVB    36055     56644   5.79%   0.429%
 49  11.529  3252 3262 3276 rBV3  119716    223207  22.81%   1.692%
 50  11.622  3281 3291 3322 rVB   351920    612717  62.60%   4.644%
 
 51  11.744  3322 3329 3337 rBV5    7892     13922   1.42%   0.106%
 52  11.924  3372 3385 3398 rVB3   12655     32655   3.34%   0.247%
 53  12.014  3404 3413 3429 rBV2   46491     82562   8.44%   0.626%
 54  12.114  3437 3444 3465 rVB2   24761     54399   5.56%   0.412%
 55  12.236  3474 3482 3491 rVB7   12133     20323   2.08%   0.154%
 
 56  12.316  3496 3507 3520 rBV3   27259     53232   5.44%   0.403%
 57  12.413  3530 3537 3546 rVV    23619     32734   3.34%   0.248%
 58  12.464  3546 3553 3560 rVB5   11332     17145   1.75%   0.130%
 59  12.664  3603 3615 3625 rBV9   23486     45624   4.66%   0.346%
 60  12.725  3626 3634 3647 rVB6   12207     24458   2.50%   0.185%
 
 61  12.886  3669 3684 3694 rBV4   92878    167637  17.13%   1.271%
 62  13.050  3727 3735 3745 rVB7   12805     23572   2.41%   0.179%
 63  13.107  3747 3753 3762 rVV10   10278     17748   1.81%   0.135%
 64  13.162  3762 3770 3780 rVB10    7645     13024   1.33%   0.099%
 65  13.265  3796 3802 3813 rBV10    9368     17629   1.80%   0.134%
 
 66  13.503  3866 3876 3886 rBV    66234    104629  10.69%   0.793%
 67  14.631  4216 4227 4240 rBV2   33970     53782   5.50%   0.408%
 68  14.760  4257 4267 4275 rBV7    9937     15722   1.61%   0.119%
 69  14.815  4275 4284 4294 rVV2   23742     36660   3.75%   0.278%
 70  15.802  4581 4591 4601 rBV8    8418     16456   1.68%   0.125%
 
 71  16.307  4740 4748 4758 rBV4   19432     29745   3.04%   0.225%
 
 
                        Sum of corrected areas:    13194200
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  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  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
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200000
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Time-->

Abundance TIC: VV026799.D\data.ms

.1051.134
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7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00
0

200000

400000

600000

800000

1000000

1200000

Time-->

Abundance TIC: VV026799.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Difluorochloromethane           Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.134    0.70 ug/L        79563   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Difluorochloromethane                86 CHClF2         000075‐45‐6 90
 2 Difluorochloromethane                86 CHClF2         000075‐45‐6 11
 3 Ethane, 1,1‐difluoro‐                66 C2H4F2         000075‐37‐6 7 
 4 Ethane, 1,1‐difluoro‐                66 C2H4F2         000075‐37‐6 5 
 5 Propiolonitrile                      51 C3HN           001070‐71‐9 3 

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance Scan 29 (1.134 min): VV026799.D\data.ms (-25) (-)
51.0

67.0

84.836.9

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2062: Difluorochloromethane
51.0

31.0 67.0
13.0 85.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2063: Difluorochloromethane
51.0

67.0
31.0 85.013.0 40.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #422: Ethane, 1,1-difluoro-
51.0

65.0

27.015.0
2.0

1.20 1.40

m/z  51.00  100.00%

1.20 1.40

m/z  67.00   17.96%

1.20 1.40

m/z  69.00    6.35%

1.20 1.40

m/z  50.00    5.05%

1.20 1.40

m/z  66.00    2.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Ethane, methoxy‐                Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.465    2.01 ug/L       228941   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethane, methoxy‐                     60 C3H8O          000540‐67‐0 78
 2 Ethane, methoxy‐                     60 C3H8O          000540‐67‐0 72
 3 Ethane, methoxy‐                     60 C3H8O          000540‐67‐0 72
 4 Ethane, methoxy‐                     60 C3H8O          000540‐67‐0 56
 5 Hydrazine, ethyl‐                    60 C2H8N2         000624‐80‐6 7 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance Scan 132 (1.465 min): VV026799.D\data.ms (-125) (-)
45.0

234.994.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #338: Ethane, methoxy-
45.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #340: Ethane, methoxy-
45.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #339: Ethane, methoxy-
45.0

15.0

1.20 1.40 1.60 1.80

m/z  45.00  100.00%

1.20 1.40 1.60 1.80

m/z  60.10   36.66%

1.20 1.40 1.60 1.80

m/z  59.00   15.02%

1.20 1.40 1.60 1.80

m/z  43.00    5.79%

1.20 1.40 1.60 1.80

m/z  46.00    2.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Ethyl ether                     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.947    7.76 ug/L       885296   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl ether                          74 C4H10O         000060‐29‐7 91
 2 Ethyl ether                          74 C4H10O         000060‐29‐7 90
 3 Ethyl ether                          74 C4H10O         000060‐29‐7 83
 4 Ethane, 1,2‐diethoxy‐               118 C6H14O2        000629‐14‐1 74
 5 Ethyl ether                          74 C4H10O         000060‐29‐7 72

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 282 (1.947 min): VV026799.D\data.ms (-273) (-)
59.0

37.2 93.8 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #973: Ethyl ether
31.0

59.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #972: Ethyl ether
31.0

59.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #970: Ethyl ether
31.0

59.0

1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  59.05  100.00%

1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  74.05   77.24%

1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  45.00   68.14%

1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  42.95   17.29%

1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  41.00   11.31%
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Instrument :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Methane, diethoxy‐              Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.294    2.92 ug/L       332613   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methane, diethoxy‐                  104 C5H12O2        000462‐95‐3 91
 2 Methane, diethoxy‐                  104 C5H12O2        000462‐95‐3 78
 3 Methane, diethoxy‐                  104 C5H12O2        000462‐95‐3 59
 4 Propane, 1,2‐dimethoxy‐             104 C5H12O2        007778‐85‐0 47
 5 Tetraglyme                          222 C10H22O5       000143‐24‐8 38

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance Scan 1323 (5.294 min): VV026799.D\data.ms (-1312) (-)
59.0

103.1

47.0
75.1 89.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #5364: Methane, diethoxy-
59.031.0

103.0

47.0
75.015.0 89.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #5366: Methane, diethoxy-
59.0

31.0 103.0

47.0
75.0 89.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #5365: Methane, diethoxy-
31.0 59.0

103.0

45.015.0
75.0 89.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.05  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 103.10   60.80%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  47.00   14.51%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  45.00   14.10%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  57.95   10.63%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1,3‐Oxathiolane                 Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.230    0.78 ug/L       103553   Chlorobenzene‐d5            8.850

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3‐Oxathiolane                      90 C3H6OS         002094‐97‐5 91
 2 Thiourea, methyl‐                    90 C2H6N2S        000598‐52‐7 50
 3 Hydrazinecarboxylic acid, methyl...  90 C2H6N2O2       006294‐89‐9 45
 4 1,3‐Oxathiolane                      90 C3H6OS         002094‐97‐5 38
 5 Acrolein, 2‐chloro‐                  90 C3H3ClO        000683‐51‐2 38

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance Scan 2236 (8.230 min): VV026799.D\data.ms (-2225) (-)
60.0 90.0

45.0

79.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance #2559: 1,3-Oxathiolane
60.0 90.0

45.0

27.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance #2514: Thiourea, methyl-
90.0

30.0

57.0

43.0
74.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance #2512: Hydrazinecarboxylic acid, methyl ester
31.0 90.0

45.0

59.0
15.0

75.0

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  60.00  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  89.95   97.76%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  59.00   58.31%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  45.00   47.96%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  61.00   22.76%

SFAMVTR071122WMA.M Tue Jul 19 17:47:35 2022                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
H0B09



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  7  (DEL) Alkane: Cyclic10.452      Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.452    0.56 ug/L        95219   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         006069‐98‐3 93
 2 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         001678‐82‐6 81
 3 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         006069‐98‐3 81
 4 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         001678‐82‐6 81
 5 1‐Methyl‐4‐(1‐methylethyl)‐cyclo... 140 C10H20         000099‐82‐1 76

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 2927 (10.452 min): VV026799.D\data.ms (-2916) (-)
55.0 97.1

81.0

140.238.9 120.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #20784: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-, cis-
55.0

97.0

81.0
140.039.0

125.015.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #20791: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-, trans-
55.0 97.0

81.0
140.039.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #20786: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-, cis-
55.0 97.0

81.0
39.0 140.0

10.50

m/z  55.00  100.00%

10.50

m/z  97.10   88.86%

10.50

m/z  96.10   54.52%

10.50

m/z  81.00   32.50%

10.50

m/z  41.00   27.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  8  7‐Oxabicyclo[2.2.1]heptane,...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.085    3.37 ug/L       571988   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7‐Oxabicyclo[2.2.1]heptane, 1‐me... 154 C10H18O        000470‐67‐7 93
 2 7‐Oxabicyclo[2.2.1]heptane, 1‐me... 154 C10H18O        000470‐67‐7 93
 3 7‐Oxabicyclo[2.2.1]heptane, 1‐me... 154 C10H18O        000470‐67‐7 76
 4 7‐Oxabicyclo[2.2.1]heptane, 1‐me... 154 C10H18O        000470‐67‐7 55
 5 1‐Propanone, 2‐methyl‐1‐[2‐(1‐me... 154 C10H18O        056259‐15‐5 27

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 3124 (11.085 min): VV026799.D\data.ms (-3112) (-)
111.143.0

71.1

154.193.0

134.1

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #31304: 7-Oxabicyclo[2.2.1]heptane, 1-methyl-4-(1-methy
43.0

111.0
71.0

154.0

93.0 136.026.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #31313: 7-Oxabicyclo[2.2.1]heptane, 1-methyl-4-(1-methy
43.0

111.0

71.0

154.0

93.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #31312: 7-Oxabicyclo[2.2.1]heptane, 1-methyl-4-(1-methy
43.0

71.0 111.0

154.0
93.026.0 136.0

11.00

m/z 111.10  100.00%

11.00

m/z  43.00   97.91%

11.00

m/z  71.10   74.11%

11.00

m/z  55.00   53.76%

11.00

m/z  69.10   47.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Indane                          Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.529    1.31 ug/L       223207   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 95
 2 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 93
 3 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 92
 4 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 70
 5 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 70

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 3262 (11.529 min): VV026799.D\data.ms (-3252) (-)
117.1

57.0

41.0 91.0

73.9 133.9150.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #10179: Indane
117.0

91.039.0 58.0
74.013.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #10178: Indane
117.0

91.058.039.0
75.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #10180: Indane
117.0

91.039.0 63.0
15.0

11.50

m/z 117.05  100.00%

11.50

m/z  57.05   62.12%

11.50

m/z 118.10   56.35%

11.50

m/z 115.05   47.50%

11.50

m/z  41.00   23.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown‐01                      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.886    0.99 ug/L       167637   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methyl 2,5,8,11‐tetraoxatridecan... 236 C10H20O6       1000366‐78‐2 25
 2 Pentafluoropropanoic acid methyl... 178 C4H3F5O2       000378‐75‐6 25
 3 Cyclohexanemethanol, .alpha.,.al... 156 C10H20O        000498‐81‐7 22
 4 Cyclohexanemethanol, .alpha.,.al... 156 C10H20O        005114‐00‐1 22
 5 Cyclohexanemethanol, .alpha.,.al... 156 C10H20O        007322‐63‐6 22

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 3684 (12.886 min): VV026799.D\data.ms (-3669) (-)
59.0

117.1

91.1

141.338.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #117729: Methyl 2,5,8,11-tetraoxatridecan-13-oate
59.0

117.0

29.0 87.0 147.0 177.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #53039: Pentafluoropropanoic acid methyl ester
15.0

59.0

119.0

81.0 147.0 177.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #33011: Cyclohexanemethanol, .alpha.,.alpha.,4-trimethy
59.0

81.031.0 123.0

12.50 13.00

m/z  59.00  100.00%

12.50 13.00

m/z 117.10   46.73%

12.50 13.00

m/z 119.05   40.58%

12.50 13.00

m/z 134.05   19.52%

12.50 13.00

m/z 115.05   18.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Azulene                         Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.503    0.62 ug/L       104629   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene                         128 C10H8          000091‐20‐3 95
 2 Naphthalene                         128 C10H8          000091‐20‐3 94
 3 Azulene                             128 C10H8          000275‐51‐4 93
 4 Azulene                             128 C10H8          000275‐51‐4 91
 5 Azulene                             128 C10H8          000275‐51‐4 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 3876 (13.503 min): VV026799.D\data.ms (-3866) (-)
128.1

102.051.0 75.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13686: Naphthalene
128.0

102.051.0 75.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13683: Naphthalene
128.0

51.0 102.077.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13678: Azulene
128.0

102.051.0 77.028.0

13.50

m/z 128.05  100.00%

13.50

m/z 127.10   13.02%

13.50

m/z 129.05    9.89%

13.50

m/z 102.00    8.18%

13.50

m/z 126.10    7.81%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV071522\
  Data File : VV026799.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2022  18:37
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3710‐17
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR071122WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Difluorochlorom...   1.134     0.7  ug/L    79563   1   5.616  570374   5.0
Ethane, methoxy‐     1.465     2.0  ug/L   228941   1   5.616  570374   5.0
Ethyl ether          1.947     7.8  ug/L   885296   1   5.616  570374   5.0
Methane, diethoxy‐   5.294     2.9  ug/L   332613   1   5.616  570374   5.0
1,3‐Oxathiolane      8.230     0.8  ug/L   103553   2   8.850  660885   5.0
(DEL) Alkane: C...  10.452     0.6  ug/L    95219   3  11.249  849064   5.0
7‐Oxabicyclo[2....  11.085     3.4  ug/L   571988   3  11.249  849064   5.0
Indane              11.529     1.3  ug/L   223207   3  11.249  849064   5.0
unknown‐01          12.886     1.0  ug/L   167637   3  11.249  849064   5.0
Azulene             13.503     0.6  ug/L   104629   3  11.249  849064   5.0
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