
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121921\
  Data File : VV024095.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2021  17:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5134‐09
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 15   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\SFAMVTR121021WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV024095.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    75   83   97 rVB    33893     33853  11.89%   1.317%
  2   1.568   155  164  174 rBV    31085     36161  12.70%   1.407%
  3   2.111   323  333  347 rVB    58532     85809  30.14%   3.339%
  4   3.905   880  891  914 rBV    20029     71162  24.99%   2.769%
  5   4.349  1012 1029 1053 rBV2   48105    124996  43.90%   4.864%
 
  6   4.828  1162 1178 1200 rBV    96599    227379  79.86%   8.848%
  7   5.050  1231 1247 1269 rBV3   94623    242854  85.29%   9.450%
  8   5.616  1411 1423 1446 rBV   101926    208241  73.14%   8.103%
  9   6.069  1551 1564 1582 rBV2   56102    114943  40.37%   4.473%
 10   6.989  1840 1850 1870 rBV2   26108     50402  17.70%   1.961%
 
 11   7.317  1941 1952 1971 rBV   115757    202060  70.96%   7.863%
 12   7.400  1971 1978 1991 rVB5    3199      6317   2.22%   0.246%
 13   7.625  2037 2048 2062 rBV3   15729     28766  10.10%   1.119%
 14   7.940  2134 2146 2155 rBV3    4713      8258   2.90%   0.321%
 15   8.092  2183 2193 2223 rBV   104669    209391  73.54%   8.148%
 
 16   8.854  2419 2430 2456 rBV   169984    280788  98.61%  10.926%
 17  10.217  2844 2854 2866 rBV2   39948     63400  22.27%   2.467%
 18  10.384  2894 2906 2914 rBV2    6702     12211   4.29%   0.475%
 19  11.249  3164 3175 3191 rBV   179244    284735 100.00%  11.080%
 20  11.538  3256 3265 3276 rBV8    2235      4081   1.43%   0.159%
 
 21  11.625  3280 3292 3305 rVV2  120152    191024  67.09%   7.433%
 22  12.011  3401 3412 3433 rBV3   15888     38066  13.37%   1.481%
 23  12.249  3479 3486 3496 rVB3    3080      4315   1.52%   0.168%
 24  13.104  3742 3752 3773 rBV2   11901     31598  11.10%   1.230%
 25  14.040  4034 4043 4055 rBV2    6103      9068   3.18%   0.353%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     2569878
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121921\
  Data File : VV024095.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2021  17:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5134‐09
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR121021WMA.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\VV121921\
  Data File : VV024095.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2021  17:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5134‐09
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR121021WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1‐Octanol                       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.011    0.67 ug/L        38066   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Octanol                           130 C8H18O         000111‐87‐5 90
 2 Cyclobutane, 1,2‐diethyl‐           112 C8H16          061141‐83‐1 72
 3 1‐Octanol                           130 C8H18O         000111‐87‐5 64
 4 1‐Octanol                           130 C8H18O         000111‐87‐5 64
 5 Cyclobutane, butyl‐                 112 C8H16          013152‐44‐8 50
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m/z-->

Abundance Scan 3412 (12.011 min): VV024095.D\data.ms (-3401) (-)
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56.0

41.0

70.0
84.0

27.0

112.098.0 129.0
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Abundance #7606: Cyclobutane, 1,2-diethyl-
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112.098.0
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m/z-->

Abundance #15647: 1-Octanol
56.0

41.0

70.0
84.0

27.0
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12.00

m/z  56.10  100.00%

12.00

m/z  41.10   82.31%

12.00

m/z  55.00   79.87%

12.00

m/z  69.10   67.67%

12.00

m/z  43.10   59.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121921\
  Data File : VV024095.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2021  17:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5134‐09
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR121021WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Nonanol                       Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.104    0.55 ug/L        31598   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Nonanol                           144 C9H20O         000143‐08‐8 72
 2 1‐Nonanol                           144 C9H20O         000143‐08‐8 72
 3 1‐Nonanol                           144 C9H20O         000143‐08‐8 64
 4 1‐Heptene                            98 C7H14          000592‐76‐7 53
 5 1‐Heptene                            98 C7H14          000592‐76‐7 49

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance Scan 3752 (13.104 min): VV024095.D\data.ms (-3742) (-)
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41.1
70.1

97.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #24381: 1-Nonanol
56.041.0

70.0

27.0

84.0 98.0

126.0112.013.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #24382: 1-Nonanol
56.0

41.0
70.0

97.0
27.0

126.0111.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #24384: 1-Nonanol
56.0 70.0

41.0

97.0

27.0 126.0111.0

13.00 13.50

m/z  56.00  100.00%

13.00 13.50

m/z  55.05   82.45%

13.00 13.50

m/z  41.10   75.80%

13.00 13.50

m/z  43.10   72.38%

13.00 13.50

m/z  70.10   67.62%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV121921\
  Data File : VV024095.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2021  17:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5134‐09
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR121021WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Octanol           12.011     0.7  ug/L    38066   3  11.249  284735   5.0
1‐Nonanol           13.104     0.6  ug/L    31598   3  11.249  284735   5.0
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