
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111122\
  Data File : VV028905.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  03:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 39   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\SFAMVTR111122WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV028905.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  101 rVB2  135028    154575   6.45%   1.356%
  2   1.565   156  163  174 rBV   113892    134257   5.60%   1.178%
  3   2.105   321  331  343 rVB   229720    328869  13.72%   2.886%
  4   2.182   343  355  385 rBV    88000    282833  11.80%   2.482%
  5   2.503   444  455  474 rVB   155761    257380  10.74%   2.258%
 
  6   2.757   524  534  555 rBV    75704    137827   5.75%   1.209%
  7   3.902   876  890  933 rBV2  922836   2396483 100.00%  21.027%
  8   4.082   938  946  979 rVB4   26640     95099   3.97%   0.834%
  9   4.343  1011 1027 1056 rVB   164351    414819  17.31%   3.640%
 10   5.044  1226 1245 1271 rBV2  395275    990836  41.35%   8.694%
 
 11   5.616  1409 1423 1454 rBV   313923    656598  27.40%   5.761%
 12   5.921  1507 1518 1532 rBV9   14369     33291   1.39%   0.292%
 13   6.066  1548 1563 1591 rBV   216111    457400  19.09%   4.013%
 14   6.986  1839 1849 1879 rBV    89455    175413   7.32%   1.539%
 15   7.310  1939 1950 1974 rBV   471529    859792  35.88%   7.544%
 
 16   7.622  2038 2047 2066 rBV    48614     92493   3.86%   0.812%
 17   7.928  2129 2142 2182 rBV   256081    511954  21.36%   4.492%
 18   8.088  2182 2192 2242 rBV   370015    864478  36.07%   7.585%
 19   8.847  2417 2428 2459 rBV   466417    773492  32.28%   6.787%
 20  10.211  2839 2852 2873 rBV   159321    257627  10.75%   2.260%
 
 21  11.243  3162 3173 3201 rBV   466149    762658  31.82%   6.692%
 22  11.616  3278 3289 3315 rBV   441740    733038  30.59%   6.432%
 23  13.117  3748 3756 3769 rVB2   17185     25828   1.08%   0.227%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11397040
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111122\
  Data File : VV028905.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  03:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR111122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111122\
  Data File : VV028905.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  03:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR111122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.082    0.72 ug/L        95099   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 86
 2 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 86
 3 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 78
 4 CH3C(O)CH2CH2OH                      88 C4H8O2         000590‐90‐9 72
 5 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 45

10 20 30 40 50 60 70 80 90
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m/z-->

Abundance Scan 946 (4.082 min): VV028905.D\data.ms (-938) (-)
43.0

70.0
87.9
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Abundance #2268: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 88.015.0 73.0
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Abundance #2271: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0
73.0 88.015.0
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0

5000
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Abundance #2272: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0
15.0 88.073.0

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  42.95  100.00%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  44.95   14.81%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  69.95   14.77%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  60.95   14.46%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  72.90    7.30%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111122\
  Data File : VV028905.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  03:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR111122WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Pentanone, 4,4‐dimethyl‐      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.928    3.31 ug/L       511954   Chlorobenzene‐d5            8.847

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4,4‐dimethyl‐          114 C7H14O         000590‐50‐1 91
 2 2‐Pentanone, 4,4‐dimethyl‐          114 C7H14O         000590‐50‐1 91
 3 1‐Butoxy‐2‐propanol acetate         174 C9H18O3        085409‐76‐3 43
 4 2‐Hexanone, 5‐methyl‐               114 C7H14O         000110‐12‐3 40
 5 1‐Butoxy‐2‐propanol acetate         174 C9H18O3        085409‐76‐3 40

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2142 (7.928 min): VV028905.D\data.ms (-2129) (-)
43.0

114.1
71.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #8561: 2-Pentanone, 4,4-dimethyl-
43.0

15.0
114.0

71.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #8576: 2-Pentanone, 4,4-dimethyl-
43.0

15.0 114.071.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #49716: 1-Butoxy-2-propanol acetate
43.0

87.0
114.0

15.0 159.0

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  43.00  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  57.00   52.52%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  58.00   42.44%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  41.00   22.01%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  39.00   10.96%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111122\
  Data File : VV028905.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  03:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐04
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 39   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR111122WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethyl Acetate        4.082     0.7  ug/L    95099   1   5.616  656598   5.0
2‐Pentanone, 4,...   7.928     3.3  ug/L   511954   2   8.847  773492   5.0
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