
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100221\
  Data File : VV022537.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  02:23
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3973‐14ME
  Misc      : 5.00g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 39   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\SFAMVLM100121WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV022537.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    76   82  100 rVB    71361    102089  13.66%   1.806%
  2   2.092   319  327  338 rVB   179188    245286  32.82%   4.339%
  3   2.822   552  554  556 rBV      292       192   0.03%   0.003%
  4   3.027   613  618  620 rBV4     602       525   0.07%   0.009%
  5   3.349   716  718  719 rBV      370       148   0.02%   0.003%
 
  6   3.661   810  815  816 rBV      339       278   0.04%   0.005%
  7   3.728   833  836  837 rBV      421       239   0.03%   0.004%
  8   3.828   861  867  871 rBV2     334       555   0.07%   0.010%
  9   3.925   884  897  899 rBV2   17673     32413   4.34%   0.573%
 10   4.863  1188 1189 1190 rBV2     255        86   0.01%   0.002%
 
 11   4.937  1208 1212 1214 rBV      244       166   0.02%   0.003%
 12   5.043  1229 1245 1271 rBV2  300925    747267 100.00%  13.218%
 13   5.349  1330 1340 1345 rBV6    2728      5592   0.75%   0.099%
 14   5.503  1385 1388 1391 rBV2     504       278   0.04%   0.005%
 15   5.616  1411 1423 1463 rBV   275448    588078  78.70%  10.402%
 
 16   5.815  1483 1485 1488 rBV2     381       177   0.02%   0.003%
 17   5.860  1496 1499 1503 rBV2     433       334   0.04%   0.006%
 18   5.915  1504 1516 1534 rVV6   16790     39775   5.32%   0.704%
 19   5.992  1538 1540 1541 rBV2     978       444   0.06%   0.008%
 20   6.072  1552 1565 1593 rVB   150470    323454  43.28%   5.721%
 
 21   6.275  1626 1628 1631 rBV      268       173   0.02%   0.003%
 22   6.410  1669 1670 1671 rBV      194        62   0.01%   0.001%
 23   6.449  1677 1682 1688 rBV      304       420   0.06%   0.007%
 24   6.548  1711 1713 1715 rBV      304       128   0.02%   0.002%
 25   6.606  1729 1731 1733 rBV      287       180   0.02%   0.003%
 
 26   6.654  1742 1746 1748 rBV3     601       481   0.06%   0.009%
 27   6.741  1770 1773 1776 rVB2     331       195   0.03%   0.003%
 28   6.757  1776 1778 1780 rBV2     453       152   0.02%   0.003%
 29   6.773  1781 1783 1787 rVB3     404       156   0.02%   0.003%
 30   6.989  1840 1850 1876 rBV    73667    148479  19.87%   2.626%
 
 31   7.162  1902 1904 1906 rVB2     574       230   0.03%   0.004%
 32   7.223  1920 1923 1929 rBV3     590       565   0.08%   0.010%
 33   7.317  1941 1952 1972 rBV   331803    602469  80.62%  10.657%
 34   7.625  2039 2048 2081 rBV    48765     98491  13.18%   1.742%
 35   7.821  2105 2109 2111 rBV2     310       192   0.03%   0.003%
 
 36   7.834  2111 2113 2116 rBV      437       277   0.04%   0.005%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100221\
  Data File : VV022537.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  02:23
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3973‐14ME
  Misc      : 5.00g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 39   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\SFAMVLM100121WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   7.867  2122 2123 2126 rBV      206       102   0.01%   0.002%
 38   7.902  2131 2134 2136 rBV2     402       260   0.03%   0.005%
 39   7.937  2140 2145 2150 rBV3     578       804   0.11%   0.014%
 40   7.998  2162 2164 2167 rVB      272       111   0.01%   0.002%
 
 41   8.047  2178 2179 2180 rBV      211        66   0.01%   0.001%
 42   8.127  2184 2204 2237 rBV2   80776    296431  39.67%   5.243%
 43   8.706  2381 2384 2386 rVB      200       134   0.02%   0.002%
 44   8.857  2419 2431 2460 rBV   384751    704240  94.24%  12.457%
 45   9.320  2571 2575 2579 rBV3     652       589   0.08%   0.010%
 
 46   9.413  2602 2604 2606 rBV      514       224   0.03%   0.004%
 47   9.503  2629 2632 2633 rBV      393       174   0.02%   0.003%
 48   9.535  2639 2642 2643 rBV      198       134   0.02%   0.002%
 49   9.680  2685 2687 2690 rBV      559       389   0.05%   0.007%
 50   9.709  2693 2696 2706 rVB4    1163      1654   0.22%   0.029%
 
 51   9.805  2724 2726 2729 rVB      376       186   0.02%   0.003%
 52   9.828  2729 2733 2735 rVB2     403       283   0.04%   0.005%
 53   9.841  2735 2737 2738 rBV      535       281   0.04%   0.005%
 54   9.973  2776 2778 2779 rBV      236        94   0.01%   0.002%
 55  10.069  2804 2808 2809 rBV      289       219   0.03%   0.004%
 
 56  10.223  2844 2856 2876 rBV   183730    328192  43.92%   5.805%
 57  10.458  2925 2929 2932 rVB3     584       515   0.07%   0.009%
 58  10.477  2932 2935 2940 rBV3     381       365   0.05%   0.006%
 59  10.516  2940 2947 2955 rBV5     933      1574   0.21%   0.028%
 60  10.583  2960 2968 2983 rVB5    5371     10791   1.44%   0.191%
 
 61  10.657  2988 2991 2992 rBV2     436       294   0.04%   0.005%
 62  10.735  3013 3015 3017 rBV2     262       116   0.02%   0.002%
 63  10.879  3053 3060 3067 rBV4    4732      7455   1.00%   0.132%
 64  10.995  3093 3096 3098 rBV2     505       256   0.03%   0.005%
 65  11.188  3152 3156 3158 rBV3     749       614   0.08%   0.011%
 
 66  11.255  3166 3177 3195 rBV   432040    676078  90.47%  11.959%
 67  11.538  3257 3265 3272 rBV2    6236      9768   1.31%   0.173%
 68  11.628  3282 3293 3312 rBV   336493    537495  71.93%   9.507%
 69  11.792  3336 3344 3359 rVB3   13062     21186   2.84%   0.375%
 70  12.252  3484 3487 3489 rBV3     669       398   0.05%   0.007%
 
 71  12.368  3515 3523 3530 rBV7    3274      5459   0.73%   0.097%
 72  12.779  3648 3651 3653 rBV2     935       596   0.08%   0.011%
 73  12.889  3676 3685 3702 rVB2   20344     30832   4.13%   0.545%
 74  13.040  3727 3732 3740 rVB2    9373     12514   1.67%   0.221%
 75  13.902  3993 4000 4015 rVB2   24945     37885   5.07%   0.670%
 
 76  14.847  4289 4294 4303 rVB3   19060     24623   3.30%   0.436%
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  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100221\
  Data File : VV022537.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  02:23
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3973‐14ME
  Misc      : 5.00g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 39   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\SFAMVLM100121WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     5653407
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100221\
  Data File : VV022537.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  02:23
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3973‐14ME
  Misc      : 5.00g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM100121WMA.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
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Abundance TIC: VV022537.D\data.ms
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 2.092
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0

50000

100000

150000

200000

250000

300000

350000

400000

Time-->

Abundance TIC: VV022537.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100221\
  Data File : VV022537.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  02:23
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3973‐14ME
  Misc      : 5.00g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM100121WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  2  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.902    2.80 ug/L        37885   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.255

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 97
 2 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 93
 3 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 91
 4 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 90
 5 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4000 (13.902 min): VV022537.D\data.ms (-3993) (-)
57.0

85.0

184.1112.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #59026: Tridecane
57.0

85.029.0

184.0112.0 141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #59027: Tridecane
57.0

85.029.0

184.0113.0 141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #74006: Tetradecane
57.0

85.0

29.0

113.0 198.0141.0 169.0

13.50 14.00

m/z  57.05  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   74.39%

13.50 14.00

m/z  71.05   65.54%

13.50 14.00

m/z  85.05   35.75%

13.50 14.00

m/z  41.05   34.16%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV100221\
  Data File : VV022537.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2021  02:23
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3973‐14ME
  Misc      : 5.00g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM100121WMA.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...  13.902     2.8  ug/L    37885   3  11.255  676078  50.0

SFAMVLM100121WMA.M Sun Oct 17 05:07:48 2021                                                       6

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
EW8Y0ME


