
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV092121\
  Data File : VV022269.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2021  12:21
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3778‐02DL 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   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\SFAMVLM082721WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV022269.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.201    45   50   62 rBV    57028     51162   4.71%   0.565%
  2   1.304    76   82  103 rVB   140055    149352  13.74%   1.649%
  3   1.561   155  162  177 rVB   126472    146421  13.47%   1.617%
  4   2.105   321  331  348 rBV   259266    382184  35.16%   4.220%
  5   2.281   383  386  387 rBV2     753       479   0.04%   0.005%
 
  6   2.503   447  455  470 rVB2   11890     20144   1.85%   0.222%
  7   2.600   483  485  486 rBV2     304       114   0.01%   0.001%
  8   2.658   501  503  505 rBV2     274       154   0.01%   0.002%
  9   2.680   508  510  514 rBV2     343       191   0.02%   0.002%
 10   2.761   529  535  542 rBV7     940      1293   0.12%   0.014%
 
 11   3.262   689  691  694 rBV2     399       200   0.02%   0.002%
 12   3.314   705  707  710 rVB      484       181   0.02%   0.002%
 13   3.326   710  711  712 rBV      207        42   0.00%   0.000%
 14   3.355   715  720  722 rBV2     267       184   0.02%   0.002%
 15   3.452   749  750  752 rVB2     346        68   0.01%   0.001%
 
 16   3.465   752  754  755 rBV      194        59   0.01%   0.001%
 17   3.696   824  826  828 rBV2     295       175   0.02%   0.002%
 18   3.870   871  880  908 rBV    89134    238857  21.98%   2.638%
 19   4.346  1012 1028 1059 rBV   172433    430413  39.60%   4.753%
 20   4.683  1131 1133 1134 rVB      176        48   0.00%   0.001%
 
 21   4.780  1162 1163 1165 rBV      390       186   0.02%   0.002%
 22   4.841  1181 1182 1185 rBV      166        89   0.01%   0.001%
 23   4.892  1193 1198 1204 rVB3     345       411   0.04%   0.005%
 24   4.918  1204 1206 1208 rVB3     323       125   0.01%   0.001%
 25   4.934  1208 1211 1215 rBV3     590       444   0.04%   0.005%
 
 26   5.043  1228 1245 1274 rBV2  426500   1086884 100.00%  12.002%
 27   5.387  1347 1352 1353 rBV2     310       256   0.02%   0.003%
 28   5.474  1375 1379 1380 rBV2     332       252   0.02%   0.003%
 29   5.516  1388 1392 1395 rBV      412       338   0.03%   0.004%
 30   5.616  1411 1423 1452 rBV   350622    713181  65.62%   7.876%
 
 31   5.908  1502 1514 1534 rBV4   41559     98820   9.09%   1.091%
 32   6.069  1551 1564 1590 rBV   240341    490985  45.17%   5.422%
 33   6.288  1631 1632 1633 rBV      129        33   0.00%   0.000%
 34   6.304  1635 1637 1640 rVV2     453       204   0.02%   0.002%
 35   6.439  1676 1679 1682 rBV2     227       153   0.01%   0.002%
 
 36   6.542  1707 1711 1712 rBV      249       180   0.02%   0.002%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV092121\
  Data File : VV022269.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2021  12:21
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3778‐02DL 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   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\SFAMVLM082721WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   6.619  1733 1735 1736 rBV      145        41   0.00%   0.000%
 38   6.667  1747 1750 1751 rBV      345       191   0.02%   0.002%
 39   6.702  1758 1761 1764 rBV      282       235   0.02%   0.003%
 40   6.802  1790 1792 1795 rVB      366       206   0.02%   0.002%
 
 41   6.828  1795 1800 1801 rBV      234       188   0.02%   0.002%
 42   6.883  1814 1817 1819 rBV2     328       222   0.02%   0.002%
 43   6.918  1826 1828 1832 rVB2     228       105   0.01%   0.001%
 44   6.985  1837 1849 1877 rBV   125524    233041  21.44%   2.573%
 45   7.204  1914 1917 1918 rBV      437       255   0.02%   0.003%
 
 46   7.317  1939 1952 1970 rBV   497006    860316  79.15%   9.500%
 47   7.622  2037 2047 2063 rBV    85269    149946  13.80%   1.656%
 48   7.789  2097 2099 2107 rBV3     555       485   0.04%   0.005%
 49   7.976  2144 2157 2180 rBV   376050    624886  57.49%   6.901%
 50   8.088  2182 2192 2230 rVV   262911    494168  45.47%   5.457%
 
 51   8.580  2343 2345 2349 rVB2     416       243   0.02%   0.003%
 52   8.690  2375 2379 2380 rBV      334       216   0.02%   0.002%
 53   8.757  2397 2400 2402 rBV2     205       120   0.01%   0.001%
 54   8.854  2418 2430 2470 rBV   529027    867996  79.86%   9.585%
 55   9.046  2488 2490 2493 rBV3     263       150   0.01%   0.002%
 
 56   9.127  2512 2515 2516 rBV      400       266   0.02%   0.003%
 57   9.204  2534 2539 2542 rBV      475       365   0.03%   0.004%
 58   9.317  2572 2574 2579 rBV      339       251   0.02%   0.003%
 59   9.397  2597 2599 2602 rBV2     183        81   0.01%   0.001%
 60   9.445  2612 2614 2618 rBV      280       167   0.02%   0.002%
 
 61   9.554  2641 2648 2654 rVB4     492       708   0.07%   0.008%
 62   9.583  2654 2657 2660 rBV      187       116   0.01%   0.001%
 63   9.728  2696 2702 2705 rBV3     271       301   0.03%   0.003%
 64   9.908  2755 2758 2763 rBV3     478       339   0.03%   0.004%
 65  10.133  2819 2828 2838 rVB5    2210      3562   0.33%   0.039%
 
 66  10.217  2842 2854 2878 rBV   299969    474330  43.64%   5.238%
 67  10.474  2932 2934 2935 rBV2     247        96   0.01%   0.001%
 68  10.561  2959 2961 2963 rBV      307       101   0.01%   0.001%
 69  10.577  2963 2966 2968 rBV2     664       357   0.03%   0.004%
 70  10.821  3038 3042 3044 rBV2     175       141   0.01%   0.002%
 
 71  10.918  3066 3072 3083 rVB6    2311      3282   0.30%   0.036%
 72  11.249  3164 3175 3204 rBV   492484    773152  71.13%   8.538%
 73  11.538  3261 3265 3269 rBV2     620       556   0.05%   0.006%
 74  11.564  3269 3273 3276 rBV2     693       532   0.05%   0.006%
 75  11.625  3280 3292 3316 rBV   470508    747751  68.80%   8.257%
 
 76  11.754  3330 3332 3335 rVB      679       236   0.02%   0.003%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV092121\
  Data File : VV022269.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2021  12:21
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3778‐02DL 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   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\SFAMVLM082721WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  11.828  3352 3355 3358 rBV      355       285   0.03%   0.003%
 78  12.014  3410 3413 3415 rBV2     308       191   0.02%   0.002%
 79  12.358  3518 3520 3522 rBV      340       152   0.01%   0.002%
 80  12.593  3590 3593 3599 rBV2     450       410   0.04%   0.005%
 
 81  12.638  3604 3607 3608 rBV      289       155   0.01%   0.002%
 82  13.053  3733 3736 3737 rBV2     265       142   0.01%   0.002%
 83  13.866  3985 3989 3993 rBV2     336       336   0.03%   0.004%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9055633
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV092121\
  Data File : VV022269.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2021  12:21
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3778‐02DL 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082721WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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 8.580 8.690 8.757

 8.854
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV092121\
  Data File : VV022269.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2021  12:21
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3778‐02DL 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082721WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown‐01                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.201    3.59 ug/L        51162   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyne, chloro‐                      60 C2HCl          000593‐63‐5 5 
 2 Methyl nitrite                       61 CH3NO2         000624‐91‐9 5 
 3 o‐Ethylhydroxylamine                 61 C2H7NO         000624‐86‐2 4 
 4 Thiirane                             60 C2H4S          000420‐12‐2 4 
 5 Carbonyl sulfide                     60 COS            000463‐58‐1 4 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70

5000

m/z-->

Abundance Scan 50 (1.201 min): VV022269.D\data.ms (-45) (-)
61.0

46.0

35.8

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70

5000

m/z-->

Abundance #329: Ethyne, chloro-
60.0

25.0

47.035.0
41.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70

5000

m/z-->

Abundance #367: Methyl nitrite
30.0

15.0 61.046.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70

5000

m/z-->

Abundance #358: o-Ethylhydroxylamine
27.0 33.0

61.0

43.0
15.0

1.20 1.40 1.60

m/z  61.00  100.00%

1.20 1.40 1.60

m/z  60.00   66.81%

1.20 1.40 1.60

m/z  45.95   30.23%

1.20 1.40 1.60

m/z  45.00    3.02%

1.20 1.40 1.60

m/z  62.00    2.22%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV092121\
  Data File : VV022269.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2021  12:21
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3778‐02DL 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082721WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown‐01           1.201     3.6  ug/L    51162   1   5.616  713181  50.0
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