
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024530.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:22
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐04MEDL 10X
  Misc      : 2.91g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 21   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\SFAMVLM020222WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV024530.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    76   83   93 rVB   188895    192508  14.80%   1.711%
  2   1.568   157  164  178 rVB   167631    187495  14.41%   1.666%
  3   2.105   323  331  343 rVB   348375    483311  37.15%   4.295%
  4   3.371   723  725  728 rBV2     325       278   0.02%   0.002%
  5   3.439   743  746  749 rBV5     461       301   0.02%   0.003%
 
  6   3.503   763  766  768 rBV3     625       439   0.03%   0.004%
  7   3.529   772  774  776 rVB2     450       163   0.01%   0.001%
  8   3.548   776  780  781 rBV4     538       405   0.03%   0.004%
  9   3.577   786  789  791 rBV3     517       304   0.02%   0.003%
 10   3.613   797  800  802 rBV3     637       400   0.03%   0.004%
 
 11   3.838   866  870  872 rBV2     343       285   0.02%   0.003%
 12   3.912   879  893  934 rBV    54411    259150  19.92%   2.303%
 13   4.349  1014 1029 1052 rBV   202980    504576  38.79%   4.484%
 14   4.847  1179 1184 1188 rBV4     773       750   0.06%   0.007%
 15   4.973  1219 1223 1224 rBV2     489       356   0.03%   0.003%
 
 16   5.043  1229 1245 1277 rBV2  510128   1300950 100.00%  11.562%
 17   5.616  1410 1423 1448 rBV   424519    853980  65.64%   7.590%
 18   5.905  1502 1513 1529 rBV2   29900     60341   4.64%   0.536%
 19   6.069  1544 1564 1593 rBV   302669    678308  52.14%   6.028%
 20   6.889  1817 1819 1821 rBV3     367       206   0.02%   0.002%
 
 21   6.985  1838 1849 1872 rBV   180568    329543  25.33%   2.929%
 22   7.227  1913 1924 1941 rBV   519486    975094  74.95%   8.666%
 23   7.313  1942 1951 1969 rVB   619386   1064746  81.84%   9.463%
 24   7.619  2037 2046 2072 rBV   123592    217583  16.72%   1.934%
 25   7.899  2129 2133 2134 rBV2     379       323   0.02%   0.003%
 
 26   7.924  2139 2141 2145 rBV4     456       403   0.03%   0.004%
 27   8.040  2174 2177 2179 rBV2     543       396   0.03%   0.004%
 28   8.088  2182 2192 2227 rBV   316740    677551  52.08%   6.022%
 29   8.500  2318 2320 2323 rVB3     610       292   0.02%   0.003%
 30   8.538  2329 2332 2336 rBV3     569       490   0.04%   0.004%
 
 31   8.567  2336 2341 2342 rBV4     676       563   0.04%   0.005%
 32   8.638  2359 2363 2364 rBV2     398       251   0.02%   0.002%
 33   8.673  2369 2374 2377 rBV5     722       673   0.05%   0.006%
 34   8.689  2377 2379 2382 rBV2     405       195   0.01%   0.002%
 35   8.751  2395 2398 2400 rBV3     401       235   0.02%   0.002%
 
 36   8.850  2417 2429 2449 rBV   630287   1016794  78.16%   9.037%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024530.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:22
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐04MEDL 10X
  Misc      : 2.91g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 21   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\SFAMVLM020222WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   9.442  2610 2613 2618 rBV4     443       440   0.03%   0.004%
 38   9.519  2629 2637 2639 rBV5    2205      2964   0.23%   0.026%
 39   9.709  2690 2696 2712 rVB    13074     21531   1.66%   0.191%
 40   9.850  2738 2740 2742 rBV3     583       335   0.03%   0.003%
 
 41   9.937  2762 2767 2768 rBV3     786       657   0.05%   0.006%
 42   9.966  2774 2776 2779 rBV3     550       350   0.03%   0.003%
 43  10.053  2801 2803 2806 rVB3     410       201   0.02%   0.002%
 44  10.124  2818 2825 2835 rVB3    4534      6963   0.54%   0.062%
 45  10.214  2841 2853 2872 rBV   345430    548433  42.16%   4.874%
 
 46  10.538  2949 2954 2955 rBV3    1434      1120   0.09%   0.010%
 47  10.654  2986 2990 2991 rBV2     580       405   0.03%   0.004%
 48  10.696  2999 3003 3006 rVB2     310       208   0.02%   0.002%
 49  10.709  3006 3007 3009 rBV      440       210   0.02%   0.002%
 50  10.770  3025 3026 3030 rBV3     333       206   0.02%   0.002%
 
 51  10.985  3090 3093 3094 rBV2     231       129   0.01%   0.001%
 52  10.995  3094 3096 3101 rVB5     704       562   0.04%   0.005%
 53  11.033  3101 3108 3111 rBV4    1145      1347   0.10%   0.012%
 54  11.091  3124 3126 3127 rBV      543       235   0.02%   0.002%
 55  11.246  3163 3174 3195 rBV   618070    942126  72.42%   8.373%
 
 56  11.522  3257 3260 3262 rBV2     592       425   0.03%   0.004%
 57  11.622  3279 3291 3315 rVB   583831    900819  69.24%   8.006%
 58  11.783  3335 3341 3342 rBV4    1519      1587   0.12%   0.014%
 59  11.911  3378 3381 3385 rVB3     784       554   0.04%   0.005%
 60  11.959  3385 3396 3399 rBV5     692      1370   0.11%   0.012%
 
 61  12.390  3526 3530 3532 rBV3     723       607   0.05%   0.005%
 62  12.455  3547 3550 3552 rBV2     429       250   0.02%   0.002%
 63  12.644  3607 3609 3610 rBV2     360       169   0.01%   0.002%
 64  12.680  3618 3620 3621 rBV      611       248   0.02%   0.002%
 65  12.718  3628 3632 3633 rBV2     594       340   0.03%   0.003%
 
 66  12.744  3638 3640 3641 rBV      330       150   0.01%   0.001%
 67  12.924  3694 3696 3697 rBV      264       111   0.01%   0.001%
 68  12.972  3706 3711 3715 rBV5     857       807   0.06%   0.007%
 69  13.014  3722 3724 3728 rBV4     484       344   0.03%   0.003%
 70  13.091  3746 3748 3752 rVB2     394       301   0.02%   0.003%
 
 71  13.111  3752 3754 3758 rVB3     570       390   0.03%   0.003%
 72  13.136  3759 3762 3764 rBV2     491       328   0.03%   0.003%
 73  13.165  3769 3771 3775 rBV3     595       511   0.04%   0.005%
 74  13.258  3798 3800 3802 rBV2     349       164   0.01%   0.001%
 75  13.368  3832 3834 3837 rVB      323       140   0.01%   0.001%
 
 76  13.393  3837 3842 3846 rBV6     621       630   0.05%   0.006%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024530.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:22
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐04MEDL 10X
  Misc      : 2.91g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 21   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\SFAMVLM020222WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  13.432  3852 3854 3857 rBV2     500       345   0.03%   0.003%
 78  13.590  3900 3903 3905 rBV3     508       317   0.02%   0.003%
 79  13.676  3927 3930 3931 rBV2     591       323   0.02%   0.003%
 80  13.718  3937 3943 3944 rBV5     716       748   0.06%   0.007%
 
 81  13.744  3948 3951 3958 rVB4     734       655   0.05%   0.006%
 82  13.776  3958 3961 3964 rBV5     652       508   0.04%   0.005%
 83  13.837  3977 3980 3986 rVB5     639       617   0.05%   0.005%
 84  14.448  4168 4170 4171 rBV2     495       188   0.01%   0.002%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11252006
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024530.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:22
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐04MEDL 10X
  Misc      : 2.91g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM020222WMA.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: VV024530.D\data.ms
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Abundance TIC: VV024530.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024530.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:22
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐04MEDL 10X
  Misc      : 2.91g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM020222WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown‐01                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.905    3.53 ug/L        60341   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethylene, 1,2‐dichloro‐, (Z)‐        96 C2H2Cl2        000156‐59‐2 38
 2 Clorethate                          322 C5H4Cl6O3      005634‐37‐7 28
 3 Propanoic acid, 2,2,3‐trichloro‐... 190 C4H5Cl3O2      004749‐35‐3 25
 4 Dihydro‐4,5‐dichloro‐2(3H)furanone  154 C4H4Cl2O2      114434‐99‐0 25
 5 2‐Chloro‐5‐methylthiazole           133 C4H4ClNS       033342‐65‐3 10

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1513 (5.905 min): VV024530.D\data.ms (-1502) (-)
95.9

130.9

61.0

37.0
191.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #3039: Ethylene, 1,2-dichloro-, (Z)-
96.061.0

26.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #227261: Clorethate
131.0

95.0
157.0

61.0
36.0

193.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #64957: Propanoic acid, 2,2,3-trichloro-, methyl ester
96.059.0

131.0

15.0

155.037.0 190.0

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  95.90  100.00%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 130.90   82.57%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 132.90   78.81%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  97.90   59.47%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  61.00   46.12%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024530.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:22
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐04MEDL 10X
  Misc      : 2.91g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM020222WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown‐01           5.905     3.5  ug/L    60341   1   5.616  853980  50.0

SFAMVLM020222WMA.M Sat Feb 05 03:56:27 2022                                                       6

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
C0VE5MEDL


