
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   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\SFAMVLM120123WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV033345.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.024   301  306  307 rBV      322       242   0.03%   0.006%
  2   2.159   345  348  349 rBV      243       143   0.02%   0.004%
  3   2.278   383  385  387 rBB      364       159   0.02%   0.004%
  4   2.391   418  420  422 rBV      284       157   0.02%   0.004%
  5   2.680   507  510  514 rBB      249       174   0.02%   0.004%
 
  6   2.741   527  529  531 rBV      233       132   0.02%   0.003%
  7   2.854   561  564  566 rBB      171       122   0.02%   0.003%
  8   3.156   656  658  660 rBB      243       114   0.01%   0.003%
  9   3.175   661  664  666 rBB      285       150   0.02%   0.004%
 10   3.304   702  704  706 rBV      187       113   0.01%   0.003%
 
 11   3.526   771  773  777 rBB      176       140   0.02%   0.004%
 12   3.706   827  829  834 rBB      269       212   0.03%   0.005%
 13   3.786   845  854  876 rBV    39389    104916  13.76%   2.653%
 14   4.545  1088 1090 1093 rBV      191       137   0.02%   0.003%
 15   4.597  1104 1106 1108 rBB      376       162   0.02%   0.004%
 
 16   4.622  1111 1114 1115 rBV      272       156   0.02%   0.004%
 17   4.670  1127 1129 1133 rBB      248       161   0.02%   0.004%
 18   4.693  1134 1136 1138 rBV2     359       214   0.03%   0.005%
 19   4.957  1201 1218 1243 rBV2  289045    762583 100.00%  19.284%
 20   5.397  1351 1355 1356 rBV2     373       267   0.04%   0.007%
 
 21   5.490  1381 1384 1385 rBV      377       196   0.03%   0.005%
 22   5.931  1518 1521 1522 rBV2     314       193   0.03%   0.005%
 23   6.207  1604 1607 1610 rBV2     386       323   0.04%   0.008%
 24   6.256  1620 1622 1626 rBB      158       133   0.02%   0.003%
 25   6.352  1650 1652 1654 rBV      246       130   0.02%   0.003%
 
 26   6.513  1700 1702 1705 rBV      152       124   0.02%   0.003%
 27   6.558  1713 1716 1720 rBB      141       119   0.02%   0.003%
 28   6.690  1752 1757 1759 rBB      165       157   0.02%   0.004%
 29   6.731  1767 1770 1773 rBB      401       270   0.04%   0.007%
 30   7.130  1890 1894 1896 rBB      149       130   0.02%   0.003%
 
 31   7.156  1897 1902 1903 rBV      259       159   0.02%   0.004%
 32   7.243  1917 1929 1958 rBV   372666    654353  85.81%  16.547%
 33   7.738  2078 2083 2085 rBV2     407       327   0.04%   0.008%
 34   7.767  2089 2092 2094 rBV      290       144   0.02%   0.004%
 35   7.876  2118 2126 2135 rBV3    1157      1863   0.24%   0.047%
 
 36   8.024  2164 2172 2205 rVV   147298    277774  36.43%   7.024%

SFAMVLM120123WMA.M Mon Dec 18 04:30:44 2023                                                       1

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BH3Q7

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BH3Q7

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BH3Q7

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BH3Q7

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BH3Q7

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BH3Q7

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BH3Q7

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BH3Q7



                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   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\SFAMVLM120123WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   8.474  2310 2312 2315 rBV      242       141   0.02%   0.004%
 38   8.545  2332 2334 2337 rBV2     375       214   0.03%   0.005%
 39   8.609  2352 2354 2356 rBV      235       110   0.01%   0.003%
 40   8.632  2359 2361 2364 rBB      278       147   0.02%   0.004%
 
 41   8.651  2365 2367 2370 rBB2     247       135   0.02%   0.003%
 42   8.738  2392 2394 2397 rBB      168       112   0.01%   0.003%
 43   8.786  2398 2409 2434 rBV   398072    658446  86.34%  16.651%
 44   9.034  2483 2486 2490 rBB3     358       264   0.03%   0.007%
 45   9.066  2491 2496 2499 rBB      287       212   0.03%   0.005%
 
 46   9.101  2504 2507 2511 rBB      332       221   0.03%   0.006%
 47   9.169  2525 2528 2530 rBV      285       166   0.02%   0.004%
 48   9.252  2551 2554 2555 rBV      219       112   0.01%   0.003%
 49   9.313  2570 2573 2576 rBB2     249       163   0.02%   0.004%
 50   9.474  2621 2623 2626 rBB      261       141   0.02%   0.004%
 
 51   9.558  2647 2649 2652 rBB      288       171   0.02%   0.004%
 52   9.580  2653 2656 2659 rBV      161       127   0.02%   0.003%
 53   9.673  2683 2685 2692 rBB      300       301   0.04%   0.008%
 54   9.722  2699 2700 2705 rBB      216       131   0.02%   0.003%
 55   9.776  2714 2717 2719 rBB      252       126   0.02%   0.003%
 
 56   9.841  2734 2737 2740 rBB2     241       146   0.02%   0.004%
 57   9.889  2750 2752 2755 rBB      219       117   0.02%   0.003%
 58   9.953  2768 2772 2775 rBB      257       165   0.02%   0.004%
 59   9.989  2780 2783 2784 rBB      322       108   0.01%   0.003%
 60  10.069  2805 2808 2811 rBB      224       146   0.02%   0.004%
 
 61  10.088  2811 2814 2816 rBV2     266       184   0.02%   0.005%
 62  10.326  2878 2888 2897 rBB5    3410      5691   0.75%   0.144%
 63  10.519  2946 2948 2952 rBB      384       185   0.02%   0.005%
 64  10.551  2955 2958 2961 rBB2     221       146   0.02%   0.004%
 65  10.686  2996 3000 3002 rBB      273       178   0.02%   0.005%
 
 66  10.712  3005 3008 3011 rBB      267       172   0.02%   0.004%
 67  10.731  3011 3014 3015 rBV      212       108   0.01%   0.003%
 68  11.008  3098 3100 3103 rBB      249       136   0.02%   0.003%
 69  11.185  3144 3155 3178 rBV   471772    721950  94.67%  18.257%
 70  11.439  3231 3234 3236 rBB      241       135   0.02%   0.003%
 
 71  11.561  3256 3272 3294 rBV   481901    748893  98.20%  18.938%
 72  11.780  3338 3340 3342 rBV2     251       164   0.02%   0.004%
 73  11.847  3359 3361 3363 rBB      232       108   0.01%   0.003%
 74  11.892  3372 3375 3378 rBV      164       156   0.02%   0.004%
 75  11.960  3392 3396 3402 rBB      153       222   0.03%   0.006%
 
 76  12.075  3429 3432 3434 rBV      169       141   0.02%   0.004%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   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\SFAMVLM120123WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  12.107  3440 3442 3445 rBB      340       153   0.02%   0.004%
 78  12.191  3461 3468 3470 rBV2    1895      2002   0.26%   0.051%
 79  12.326  3505 3510 3513 rBV2     249       235   0.03%   0.006%
 80  12.416  3536 3538 3541 rBV2     282       149   0.02%   0.004%
 
 81  12.442  3544 3546 3549 rBV      146       123   0.02%   0.003%
 82  12.493  3560 3562 3565 rBB      157       109   0.01%   0.003%
 83  12.686  3620 3622 3624 rBV      278       162   0.02%   0.004%
 84  12.857  3673 3675 3678 rBB      355       169   0.02%   0.004%
 85  12.921  3693 3695 3699 rBB      176       156   0.02%   0.004%
 
 86  13.017  3723 3725 3730 rBV      303       289   0.04%   0.007%
 87  13.159  3766 3769 3775 rBB      284       241   0.03%   0.006%
 88  13.233  3789 3792 3793 rBV      247       127   0.02%   0.003%
 89  13.300  3811 3813 3814 rBV      222       124   0.02%   0.003%
 90  13.368  3832 3834 3837 rBB      312       163   0.02%   0.004%
 
 91  13.403  3840 3845 3848 rBV2     330       327   0.04%   0.008%
 92  13.551  3885 3891 3893 rBV      382       397   0.05%   0.010%
 93  13.644  3917 3920 3924 rBV2     350       400   0.05%   0.010%
 94  13.712  3938 3941 3944 rBB      395       215   0.03%   0.005%
 95  13.734  3945 3948 3949 rBV      245       123   0.02%   0.003%
 
 96  13.779  3960 3962 3966 rBV      209       192   0.03%   0.005%
 97  13.818  3971 3974 3976 rBB2     470       247   0.03%   0.006%
 98  13.831  3976 3978 3980 rBV      345       163   0.02%   0.004%
 99  13.873  3989 3991 3995 rBB2     383       255   0.03%   0.006%
100  13.895  3995 3998 4002 rBV      413       356   0.05%   0.009%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     3954417
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM120123WMA.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

100000

200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: VV033345.D\data.ms

 2.024 2.159 2.278 2.391  2.680 2.741 2.854  3.156 3.175 3.304 3.526 3.706

 3.786

 4.545 4.597 4.622 4.670 4.693

 4.957

 5.397 5.490  5.931  6.207 6.256 6.3526.516.5

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

100000

200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: VV033345.D\data.ms

6.690 6.731  7.130 7.156

 7.243

 7.738 7.767 7.876

 8.024

 8.474 8.545 8.609 8.632 8.651 8.738

 8.786

 9.034 9.066 9.101 9.169 9.252 9.313 9.474 9.558 9.580 9.673 9.722 9.776 9.841 9.889 9.953 9.98910.06910.08810.32610.51910.55110.68610.71210.731 11.008

11.185

11.439

11.561

11.78011.84711.89211.96012.0712.1

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

100000

200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: VV033345.D\data.ms

2.19112.32612.41612.44212.49312.68612.85712.92113.01713.15913.23313.30013.36813.40313.55113.64413.71213.73413.77913.81813.83113.87313.895
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM120123WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown‐01                      Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.159   36.48 ug/L          143   1,4‐Difluorobenzene         5.532

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethylene oxide                       44 C2H4O          000075‐21‐8 2 
 2 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 3 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 4 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 2 
 5 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 2 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

8000

9000

m/z-->

Abundance Scan 348 (2.159 min): VV033345.D\data.ms (-345) (-)
43.9

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #84: Ethylene oxide
29.0

44.0

15.0

24.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #81: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

24.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #80: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

24.0

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  43.90  100.00%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  39.80   71.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM120123WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐02                      Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.278   40.56 ug/L          159   1,4‐Difluorobenzene         5.532

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 2 Ethyne, fluoro‐                      44 C2HF           002713‐09‐9 2 
 3 Nitrous oxide                        44 N2O            010024‐97‐2 2 
 4 Ethylene oxide                       44 C2H4O          000075‐21‐8 2 
 5 Nitrous oxide                        44 N2O            010024‐97‐2 2 

10 20 30 40 50 60 70 80 90
8500

9000

9500

m/z-->

Abundance Scan 385 (2.278 min): VV033345.D\data.ms (-383) (-)
39.8

90.8

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #81: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #86: Ethyne, fluoro-
44.0

31.0

13.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #95: Nitrous oxide
44.0

30.0

14.0

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  39.80  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  43.80   95.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM120123WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown‐03                      Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.391   40.05 ug/L          157   1,4‐Difluorobenzene         5.532

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethylene oxide                       44 C2H4O          000075‐21‐8 2 
 2 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 3 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 4 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 2 
 5 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 2 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

7000

8000

9000

m/z-->

Abundance Scan 420 (2.391 min): VV033345.D\data.ms (-418) (-)
43.8

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #84: Ethylene oxide
29.0

44.0

15.0

24.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #81: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

24.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #80: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

24.0

2.00 2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  43.80  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  39.70   60.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM120123WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown‐04                      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.680   44.39 ug/L          174   1,4‐Difluorobenzene         5.532

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethylene oxide                       44 C2H4O          000075‐21‐8 2 
 2 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 3 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 4 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 2 
 5 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 2 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

9000

9500

m/z-->

Abundance Scan 510 (2.680 min): VV033345.D\data.ms (-507) (-)
43.9

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #84: Ethylene oxide
29.0

44.0

15.0

24.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #81: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

24.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #80: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

24.0

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  43.90  100.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM120123WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown‐05                      Concentration Rank 20

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.741   33.67 ug/L          132   1,4‐Difluorobenzene         5.532

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 2 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 3 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 2 
 4 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 2 
 5 Nitrous oxide                        44 N2O            010024‐97‐2 2 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

9000

9500

m/z-->

Abundance Scan 529 (2.741 min): VV033345.D\data.ms (-527) (-)
39.8

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #81: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

24.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #80: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

24.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #79: Acetonitrile-d3
44.0

16.0 28.0 38.0

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  39.80  100.00%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  44.00   85.71%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121423\
  Data File : VV033345.D                                          
  Acq On    : 14 Dec 2023  19:04
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5794‐12
  Misc      : 3.98g/5.0mL/100uL/5.00mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM120123WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown‐06                      Concentration Rank 24

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.854   31.12 ug/L          122   1,4‐Difluorobenzene         5.532

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyne, fluoro‐                      44 C2HF           002713‐09‐9 2 
 2 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 2 
 3 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 2 
 4 Ethylene oxide                       44 C2H4O          000075‐21‐8 2 
 5 Nitrous oxide                        44 N2O            010024‐97‐2 2 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
10000

10050

m/z-->

Abundance Scan 564 (2.854 min): VV033345.D\data.ms (-561) (-)

43.9

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #87: Ethyne, fluoro-
44.0

31.0
25.0

13.0
19.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #80: Acetaldehyde
29.0

44.0

15.0

24.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

5000

m/z-->

Abundance #78: Acetonitrile-d3
44.0

38.030.018.0 24.0
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