
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111122\
  Data File : VV028906.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  04:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 40   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: VV028906.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.307    74   83   91 rBV2  142732    160510   7.06%   1.384%
  2   1.565   156  163  177 rBV   115391    136647   6.01%   1.178%
  3   2.105   321  331  343 rVV   229091    325913  14.33%   2.811%
  4   2.188   343  357  404 rVB2  109430    407174  17.90%   3.511%
  5   2.503   442  455  470 rBV   235763    394985  17.36%   3.406%
 
  6   2.761   523  535  557 rBV2   42639     79403   3.49%   0.685%
  7   3.902   875  890  930 rBV2  873753   2274998 100.00%  19.619%
  8   4.085   938  947  982 rVB2   25021     83232   3.66%   0.718%
  9   4.343  1013 1027 1053 rBV   166973    419431  18.44%   3.617%
 10   5.043  1222 1245 1273 rBV2  403174   1014858  44.61%   8.752%
 
 11   5.616  1411 1423 1455 rBV   314234    659388  28.98%   5.686%
 12   5.921  1507 1518 1534 rVB9   10389     24925   1.10%   0.215%
 13   6.066  1549 1563 1598 rBV   220609    466781  20.52%   4.025%
 14   6.986  1837 1849 1868 rBV2   92197    176283   7.75%   1.520%
 15   7.310  1937 1950 1973 rBV   480818    864293  37.99%   7.453%
 
 16   7.622  2036 2047 2064 rBV    49478     93341   4.10%   0.805%
 17   7.928  2127 2142 2168 rBV   303603    585352  25.73%   5.048%
 18   8.088  2182 2192 2229 rBV   406844    881130  38.73%   7.598%
 19   8.847  2417 2428 2454 rBV   469924    785311  34.52%   6.772%
 20  10.210  2837 2852 2872 rBV   160835    262767  11.55%   2.266%
 
 21  11.243  3162 3173 3203 rBV   471700    770668  33.88%   6.646%
 22  11.616  3276 3289 3310 rBV   443693    728776  32.03%   6.285%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11596166
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111122\
  Data File : VV028906.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  04:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 40   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 : VV028906.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  04:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 40   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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.085    0.63 ug/L        83232   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 90
 2 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 83
 3 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 78
 4 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 64
 5 CH3C(O)CH2CH2OH                      88 C4H8O2         000590‐90‐9 50
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111122\
  Data File : VV028906.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  04:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 40   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    3.73 ug/L       585352   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 90
 3 1‐Butoxy‐2‐propanol acetate         174 C9H18O3        085409‐76‐3 56
 4 1‐Butoxy‐2‐propanol acetate         174 C9H18O3        085409‐76‐3 40
 5 2‐Heptanone                         114 C7H14O         000110‐43‐0 36
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Abundance #8576: 2-Pentanone, 4,4-dimethyl-
43.0

15.0 114.071.0
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Abundance #49716: 1-Butoxy-2-propanol acetate
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111122\
  Data File : VV028906.D                                          
  Acq On    : 12 Nov 2022  04:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N5590‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 40   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        4.085     0.6  ug/L    83232   1   5.616  659388   5.0
2‐Pentanone, 4,...   7.928     3.7  ug/L   585352   2   8.847  785311   5.0
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