
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024531.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐07ME
  Misc      : 3.99g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 22   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: VV024531.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    76   82   98 rVB   161673    191215  14.36%   1.772%
  2   1.568   157  164  179 rBV   116100    166249  12.48%   1.541%
  3   2.095   321  328  344 rVB   234944    328537  24.67%   3.045%
  4   2.986   602  605  611 rBV6     802       864   0.06%   0.008%
  5   3.162   658  660  663 rBV3     553       424   0.03%   0.004%
 
  6   3.397   731  733  736 rBV3     437       317   0.02%   0.003%
  7   3.584   789  791  794 rBV3     332       240   0.02%   0.002%
  8   3.683   819  822  825 rBV4     625       461   0.03%   0.004%
  9   3.703   825  828  831 rBV5     518       346   0.03%   0.003%
 10   3.738   837  839  843 rBV3     310       269   0.02%   0.002%
 
 11   3.844   870  872  874 rBV3     380       195   0.01%   0.002%
 12   3.931   886  899  927 rBV2   36434    190633  14.32%   1.767%
 13   4.346  1015 1028 1060 rVB   197799    517636  38.87%   4.797%
 14   4.719  1142 1144 1147 rVB3     562       273   0.02%   0.003%
 15   4.796  1165 1168 1170 rBV2     227       145   0.01%   0.001%
 
 16   4.806  1170 1171 1172 rBV2     384       102   0.01%   0.001%
 17   4.870  1188 1191 1193 rBV3     482       302   0.02%   0.003%
 18   4.973  1221 1223 1226 rBV2     496       379   0.03%   0.004%
 19   5.040  1228 1244 1283 rVV2  527583   1331681 100.00%  12.341%
 20   5.613  1411 1422 1457 rBV   426725    914141  68.65%   8.472%
 
 21   5.905  1501 1513 1532 rBV3   26101     63651   4.78%   0.590%
 22   6.069  1552 1564 1597 rVB   276964    609671  45.78%   5.650%
 23   6.384  1659 1662 1664 rBV3     999       623   0.05%   0.006%
 24   6.432  1673 1677 1678 rBV2     859       636   0.05%   0.006%
 25   6.471  1687 1689 1695 rVB7     649       643   0.05%   0.006%
 
 26   6.503  1695 1699 1703 rBV3     412       349   0.03%   0.003%
 27   6.529  1703 1707 1708 rBV3     348       237   0.02%   0.002%
 28   6.648  1735 1744 1746 rBV4    1739      2353   0.18%   0.022%
 29   6.821  1795 1798 1800 rBV3     653       461   0.03%   0.004%
 30   6.834  1800 1802 1807 rVB5     887       631   0.05%   0.006%
 
 31   6.860  1807 1810 1812 rBV3     426       272   0.02%   0.003%
 32   6.908  1821 1825 1827 rBV2     669       564   0.04%   0.005%
 33   6.985  1838 1849 1875 rBV   164095    338084  25.39%   3.133%
 34   7.236  1918 1927 1935 rBV2   50766    109221   8.20%   1.012%
 35   7.313  1943 1951 1969 rVB   588003   1102193  82.77%  10.215%
 
 36   7.622  2038 2047 2077 rBV   100524    227701  17.10%   2.110%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024531.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐07ME
  Misc      : 3.99g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 22   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   8.130  2186 2205 2247 rBV3  166490    685635  51.49%   6.354%
 38   8.728  2389 2391 2395 rBV3     450       299   0.02%   0.003%
 39   8.854  2419 2430 2465 rBV   562254   1116183  83.82%  10.344%
 40   9.143  2509 2520 2534 rBV   116768    221646  16.64%   2.054%
 
 41   9.246  2550 2552 2555 rBV3     668       406   0.03%   0.004%
 42   9.342  2580 2582 2586 rVB3     418       277   0.02%   0.003%
 43   9.416  2601 2605 2607 rVB2     540       410   0.03%   0.004%
 44   9.439  2607 2612 2614 rBV      816       708   0.05%   0.007%
 45   9.548  2637 2646 2661 rBV2   49006     90102   6.77%   0.835%
 
 46  10.018  2787 2792 2798 rBV7    1073      1291   0.10%   0.012%
 47  10.223  2843 2856 2874 rBV   314383    561153  42.14%   5.201%
 48  10.455  2921 2928 2935 rBV3    5143      8761   0.66%   0.081%
 49  10.744  3011 3018 3025 rBV6    2979      4802   0.36%   0.045%
 50  10.876  3052 3059 3064 rBV8    2071      3489   0.26%   0.032%
 
 51  11.252  3164 3176 3195 rBV   669008   1044403  78.43%   9.679%
 52  11.509  3254 3256 3260 rBV3     687       408   0.03%   0.004%
 53  11.535  3260 3264 3265 rBV2     962       709   0.05%   0.007%
 54  11.625  3281 3292 3316 rVB   589172    937473  70.40%   8.688%
 55  12.156  3455 3457 3458 rBV2     416       140   0.01%   0.001%
 
 56  12.361  3514 3521 3528 rBV8    1428      2163   0.16%   0.020%
 57  12.831  3665 3667 3669 rBV2     314       112   0.01%   0.001%
 58  12.853  3669 3674 3677 rBV3     515       543   0.04%   0.005%
 59  12.879  3677 3682 3683 rBV3    1075       881   0.07%   0.008%
 60  12.921  3693 3695 3698 rBV3     388       195   0.01%   0.002%
 
 61  12.976  3707 3712 3715 rBV5     559       689   0.05%   0.006%
 62  13.014  3721 3724 3728 rBV4     523       411   0.03%   0.004%
 63  13.037  3728 3731 3734 rBV4     513       390   0.03%   0.004%
 64  13.072  3740 3742 3745 rVB4     573       282   0.02%   0.003%
 65  13.181  3773 3776 3779 rBV3     568       443   0.03%   0.004%
 
 66  13.278  3804 3806 3807 rBV      304       163   0.01%   0.002%
 67  13.316  3815 3818 3819 rBV2     553       286   0.02%   0.003%
 68  13.378  3834 3837 3840 rVB3     699       589   0.04%   0.005%
 69  13.394  3840 3842 3843 rBV      343       149   0.01%   0.001%
 70  13.464  3860 3864 3865 rBV3     326       209   0.02%   0.002%
 
 71  13.567  3895 3896 3897 rBV      421       132   0.01%   0.001%
 72  13.628  3912 3915 3920 rBV3     747       910   0.07%   0.008%
 73  13.654  3922 3923 3927 rVV2     424       205   0.02%   0.002%
 74  13.857  3982 3986 3987 rBV2     837       676   0.05%   0.006%
 75  13.931  4006 4009 4010 rBV2     311       189   0.01%   0.002%
 
 76  14.529  4192 4195 4199 rBV4     885       682   0.05%   0.006%

SFAMVLM020222WMA.M Sat Feb 05 03:56:34 2022                                                       2

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
C0VE8ME



                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024531.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐07ME
  Misc      : 3.99g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 22   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
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    10790293
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024531.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐07ME
  Misc      : 3.99g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 22   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
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

Time-->

Abundance TIC: VV024531.D\data.ms

 1.304
 1.568

 2.095

 2.986 3.162 3.397 3.584 3.683 3.703 3.738 3.844
 3.931

 4.346

 4.719 4.796 4.806 4.870 4.973

 5.040
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 5.905
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 6.384 6.4326.4716.5036.52
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Abundance TIC: VV024531.D\data.ms
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 9.548

10.018
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Abundance TIC: VV024531.D\data.ms

.15612.361 12.83112.85312.87912.92112.97613.01413.03713.07213.18113.27813.31613.37813.39413.46413.56713.62813.65413.85713.931 14.529
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024531.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐07ME
  Misc      : 3.99g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 22   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    3.48 ug/L        63651   1,4‐Difluorobenzene         5.613

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethane, 1,1,1,2‐tetrachloro‐        166 C2H2Cl4        000630‐20‐6 38
 2 Propanoic acid, 2,2,3‐trichloro‐... 190 C4H5Cl3O2      004749‐35‐3 38
 3 Dihydro‐4,5‐dichloro‐2(3H)furanone  154 C4H4Cl2O2      114434‐99‐0 32
 4 Ethylene, 1,2‐dichloro‐, (Z)‐        96 C2H2Cl2        000156‐59‐2 32
 5 4‐Chloro‐3‐fluoropyridine           131 C5H3ClFN       002546‐56‐7 12

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 1513 (5.905 min): VV024531.D\data.ms (-1501) (-)
95.9 132.9

60.9

37.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #41604: Ethane, 1,1,1,2-tetrachloro-
131.0

95.0

63.0
26.0

168.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

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

131.0

15.0

155.036.0 190.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #31547: Dihydro-4,5-dichloro-2(3H)furanone
96.0

61.0

126.0
35.0 154.0

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  95.90  100.00%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 132.90   88.93%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 130.90   84.02%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  97.90   65.56%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  60.90   49.83%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV020222\
  Data File : VV024531.D                                          
  Acq On    : 02 Feb 2022  17:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1353‐07ME
  Misc      : 3.99g/5.0mL/100uL/5.0mL/MSVOA_V/MEOH
  ALS Vial  : 22   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    63651   1   5.613  914141  50.0
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