
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV072622\
  Data File : VV026988.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  06:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3880‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 44   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\SFAMVLM072222WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV026988.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.304    75   82  103 rVB   366499    383471   2.18%   1.049%
  2   1.565   155  163  174 rBV   299022    339439   1.93%   0.929%
  3   1.629   176  183  194 rVB    64188     79622   0.45%   0.218%
  4   1.802   229  237  247 rVB    38435     48205   0.27%   0.132%
  5   2.105   320  331  348 rBV   586546    853529   4.85%   2.336%
 
  6   2.294   381  390  397 rBV     1704      2782   0.02%   0.008%
  7   2.526   443  462  469 rBV6   19734     52264   0.30%   0.143%
  8   2.571   471  476  491 rVB    24697     43071   0.24%   0.118%
  9   2.648   496  500  503 rVB5     579       449   0.00%   0.001%
 10   2.671   505  507  512 rVB2     790       533   0.00%   0.001%
 
 11   2.700   512  516  520 rBV3     659       813   0.00%   0.002%
 12   2.757   523  534  557 rVB2   18090     36056   0.20%   0.099%
 13   3.037   610  621  638 rBV2   11908     24729   0.14%   0.068%
 14   3.182   661  666  673 rVB4    1107      1207   0.01%   0.003%
 15   3.294   692  701  710 rBV9    1486      2639   0.01%   0.007%
 
 16   3.654   809  813  815 rBV3     659       544   0.00%   0.001%
 17   3.761   829  846  864 rBV2   38034     97823   0.56%   0.268%
 18   3.892   874  887  927 rBV2  185184    687538   3.91%   1.882%
 19   4.343  1008 1027 1059 rBV   400842   1006116   5.72%   2.754%
 20   4.542  1086 1089 1093 rVB4     515       385   0.00%   0.001%
 
 21   4.674  1114 1130 1148 rBV3   38939     98294   0.56%   0.269%
 22   4.754  1148 1155 1156 rBV4    2065      2140   0.01%   0.006%
 23   4.831  1176 1179 1184 rBV4     527       443   0.00%   0.001%
 24   4.918  1192 1206 1210 rBV9    4153      9471   0.05%   0.026%
 25   5.043  1227 1245 1295 rBV2  950998   2540087  14.44%   6.952%
 
 26   5.458  1370 1374 1377 rBV2     565       504   0.00%   0.001%
 27   5.500  1377 1387 1389 rBV7    1808      2411   0.01%   0.007%
 28   5.613  1409 1422 1455 rBV   569396   1178720   6.70%   3.226%
 29   5.912  1501 1515 1546 rBV   296063    612788   3.48%   1.677%
 30   6.066  1549 1563 1577 rBV   544931   1115754   6.34%   3.054%
 
 31   6.285  1629 1631 1635 rVB3     589       440   0.00%   0.001%
 32   6.362  1645 1655 1665 rBV8    3711      7668   0.04%   0.021%
 33   6.458  1681 1685 1689 rVV5     879       913   0.01%   0.002%
 34   6.574  1715 1721 1724 rBV6     487       494   0.00%   0.001%
 35   6.629  1732 1738 1739 rBV4     765       687   0.00%   0.002%
 
 36   6.667  1747 1750 1756 rVB4    1352      1104   0.01%   0.003%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV072622\
  Data File : VV026988.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  06:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3880‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 44   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\SFAMVLM072222WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   6.805  1784 1793 1801 rVB6    2939      4245   0.02%   0.012%
 38   6.860  1805 1810 1814 rBV3     403       365   0.00%   0.001%
 39   6.982  1838 1848 1873 rBV   200392    378379   2.15%   1.036%
 40   7.162  1897 1904 1906 rBV5    1879      1962   0.01%   0.005%
 
 41   7.217  1919 1921 1924 rVB3     787       339   0.00%   0.001%
 42   7.259  1928 1934 1939 rBV6    3167      4605   0.03%   0.013%
 43   7.314  1939 1951 1985 rVV  1050119   1814789  10.31%   4.967%
 44   7.619  2036 2046 2070 rBV   141461    261607   1.49%   0.716%
 45   7.770  2089 2093 2094 rBV3    1093       688   0.00%   0.002%
 
 46   7.831  2107 2112 2113 rBV4     670       515   0.00%   0.001%
 47   7.841  2113 2115 2123 rVB4    1348      1228   0.01%   0.003%
 48   7.973  2137 2156 2182 rBV  10781616  17596506 100.00%  48.158%
 49   8.088  2183 2192 2229 rVB   599074   1145687   6.51%   3.135%
 50   8.593  2341 2349 2354 rBV7    1387      2069   0.01%   0.006%
 
 51   8.616  2354 2356 2360 rVB2     552       406   0.00%   0.001%
 52   8.654  2366 2368 2375 rVB4     550       485   0.00%   0.001%
 53   8.738  2391 2394 2398 rVB5     533       412   0.00%   0.001%
 54   8.850  2417 2429 2454 rBV   903348   1470721   8.36%   4.025%
 55   9.104  2503 2508 2509 rBV5    3126      2548   0.01%   0.007%
 
 56   9.143  2511 2520 2542 rVB   126001    201792   1.15%   0.552%
 57   9.465  2611 2620 2628 rBV7    4045      7582   0.04%   0.021%
 58   9.551  2638 2647 2657 rBV3    7012     11065   0.06%   0.030%
 59   9.609  2663 2665 2669 rVB5     827       515   0.00%   0.001%
 60   9.702  2689 2694 2703 rVB5    2215      2719   0.02%   0.007%
 
 61   9.805  2717 2726 2730 rBV8    2432      3772   0.02%   0.010%
 62   9.934  2756 2766 2780 rVB2   13589     21997   0.13%   0.060%
 63  10.082  2806 2812 2817 rVB2     474       476   0.00%   0.001%
 64  10.124  2817 2825 2829 rBV4     979      1319   0.01%   0.004%
 65  10.214  2836 2853 2876 rBV   828198   1284460   7.30%   3.515%
 
 66  10.378  2898 2904 2915 rVB3    4206      6872   0.04%   0.019%
 67  10.477  2933 2935 2940 rVB3     847       771   0.00%   0.002%
 68  10.538  2945 2954 2967 rBV    39780     58994   0.34%   0.161%
 69  10.619  2976 2979 2981 rBV2     506       361   0.00%   0.001%
 70  10.738  3007 3016 3027 rBV3   11076     18164   0.10%   0.050%
 
 71  10.854  3049 3052 3056 rVV4     958       679   0.00%   0.002%
 72  10.915  3059 3071 3088 rBV    43991     70819   0.40%   0.194%
 73  11.050  3110 3113 3114 rBV      884       505   0.00%   0.001%
 74  11.066  3114 3118 3122 rVV5    1332      1099   0.01%   0.003%
 75  11.085  3122 3124 3130 rVB2    1169       976   0.01%   0.003%
 
 76  11.156  3138 3146 3150 rBV3     621       779   0.00%   0.002%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV072622\
  Data File : VV026988.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  06:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3880‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 44   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\SFAMVLM072222WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  11.194  3151 3158 3163 rBV6    2020      2735   0.02%   0.007%
 78  11.246  3163 3174 3197 rBV   833775   1287522   7.32%   3.524%
 79  11.532  3258 3263 3265 rBV3    1110       935   0.01%   0.003%
 80  11.622  3278 3291 3323 rBV  1006878   1594375   9.06%   4.363%
 
 81  11.825  3345 3354 3366 rVB8    3126      5964   0.03%   0.016%
 82  11.911  3374 3381 3386 rBV4    3115      4828   0.03%   0.013%
 83  12.021  3410 3415 3416 rBV      670       436   0.00%   0.001%
 84  12.066  3424 3429 3432 rVB4     462       420   0.00%   0.001%
 85  12.117  3437 3445 3456 rBV5    4683      7432   0.04%   0.020%
 
 86  12.246  3480 3485 3488 rBV4     615       607   0.00%   0.002%
 87  12.416  3530 3538 3545 rVV6    2035      2954   0.02%   0.008%
 88  12.468  3545 3554 3565 rVB5    3597      5411   0.03%   0.015%
 89  12.738  3629 3638 3642 rBV4     613       841   0.00%   0.002%
 90  12.847  3667 3672 3677 rBV3     775       855   0.00%   0.002%
 
 91  12.886  3679 3684 3693 rVB3    1053      1368   0.01%   0.004%
 92  12.944  3699 3702 3705 rBV2     515       404   0.00%   0.001%
 93  13.516  3873 3880 3886 rBV6    1332      2158   0.01%   0.006%
 94  13.779  3958 3962 3966 rBV3     422       382   0.00%   0.001%
 95  13.905  3999 4001 4009 rVB4     419       452   0.00%   0.001%
 
 96  14.599  4214 4217 4219 rBV2     529       400   0.00%   0.001%
 97  15.291  4427 4432 4433 rBV3    1547      1234   0.01%   0.003%
 98  15.381  4457 4460 4461 rBV      749       465   0.00%   0.001%
 99  15.593  4524 4526 4529 rBV2     825       396   0.00%   0.001%
100  15.783  4583 4585 4588 rVB3    1031       482   0.00%   0.001%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    36539461
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV072622\
  Data File : VV026988.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  06:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3880‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM072222WMA.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

2000000

4000000

6000000

8000000

   1e+07

Time-->

Abundance TIC: VV026988.D\data.ms

 1.304  1.565 1.629 1.802
 2.105

 2.294 2.526 2.571 2.648 2.671 2.700 2.757  3.037 3.182 3.294  3.654 3.761 3.892  4.343
 4.542 4.674 4.754 4.831 4.918

 5.043

 5.458 5.500
 5.613  5.912 6.066

 6.285 6.362 6.4586.5

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

2000000

4000000

6000000

8000000

   1e+07

Time-->

Abundance TIC: VV026988.D\data.ms

.6296.667 6.805 6.860 6.982 7.162 7.217 7.259

 7.314

 7.619 7.770 7.831 7.841

 7.973

 8.088
 8.593 8.616 8.654 8.738

 8.850

 9.104 9.143  9.465 9.551 9.609 9.702 9.805 9.93410.08210.124

10.214

10.37810.47710.53810.61910.73810.85410.91511.05011.06611.08511.15611.194

11.246

11.532

11.622

11.82511.91112.02112.0612.1

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

2000000

4000000

6000000

8000000

   1e+07

Time-->

Abundance TIC: VV026988.D\data.ms

12.24612.41612.46812.73812.84712.88612.944 13.51613.77913.905 14.599 15.29115.38115.59315.783
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV072622\
  Data File : VV026988.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  06:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3880‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM072222WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  1  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.629    3.38 ug/L        79622   1,4‐Difluorobenzene         5.613

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methyl‐                    72 C5H12          000078‐78‐4 87
 2 Butane, 2‐methyl‐                    72 C5H12          000078‐78‐4 80
 3 Pentane                              72 C5H12          000109‐66‐0 38
 4 3‐Buten‐1‐ol                         72 C4H8O          000627‐27‐0 25
 5 Oxalic acid, butyl propyl ester     188 C9H16O4        1000309‐25‐6 12

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 183 (1.629 min): VV026988.D\data.ms (-176) (-)
43.0

57.0

72.1
96.9

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #814: Butane, 2-methyl-
43.0

57.0

29.0

72.0
15.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #813: Butane, 2-methyl-
43.0

57.0
27.0

15.0
72.02.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #809: Pentane
43.0

57.027.0
72.0

15.0

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  43.05  100.00%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  42.05   90.49%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  40.95   85.68%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  57.05   81.46%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  39.00   26.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV072622\
  Data File : VV026988.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  06:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3880‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM072222WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  2  (DEL) Alkane: Cyclic3.761       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.761    4.15 ug/L        97823   1,4‐Difluorobenzene         5.613

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentane, methyl‐                84 C6H12          000096‐37‐7 76
 2 Cyclopentane, methyl‐                84 C6H12          000096‐37‐7 76
 3 Cyclohexane                          84 C6H12          000110‐82‐7 59
 4 1H‐Tetrazole, 5‐methyl‐              84 C2H4N4         004076‐36‐2 58
 5 Cyclopentane, methyl‐                84 C6H12          000096‐37‐7 58

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 846 (3.761 min): VV026988.D\data.ms (-829) (-)
56.1

41.0
69.0

84.2

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1681: Cyclopentane, methyl-
56.0

41.0

69.0
27.0

84.0
15.01.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1682: Cyclopentane, methyl-
56.0

41.0
69.0

28.0 84.0
15.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1646: Cyclohexane
56.0

84.0

41.0

69.0

27.0
15.0

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  56.10  100.00%
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m/z  41.00   49.41%

3.40 3.60 3.80 4.00
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV072622\
  Data File : VV026988.D                                          
  Acq On    : 27 Jul 2022  06:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3880‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM072222WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
(DEL) Alkane: S...   1.629     3.4  ug/L    79622   1   5.613 1178720  50.0
(DEL) Alkane: C...   3.761     4.2  ug/L    97823   1   5.613 1178720  50.0
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