
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV031622\
  Data File : VV025038.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  11:32
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1934‐07
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   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\SFAMVTR031522WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV025038.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.108    16   21   27 rBV    15203     14831   2.99%   0.341%
  2   1.307    75   83   96 rVB    81136     81986  16.54%   1.883%
  3   1.568   156  164  178 rBV    63230     72508  14.63%   1.666%
  4   2.108   321  332  346 rBV   126262    183611  37.05%   4.218%
  5   2.182   346  355  380 rVB2    8995     25184   5.08%   0.578%
 
  6   3.895   877  888  932 rBV    40023    146616  29.58%   3.368%
  7   4.079   935  945  963 rBV3   20193     52510  10.60%   1.206%
  8   4.349  1012 1029 1068 rBV2  116311    307445  62.04%   7.062%
  9   4.831  1163 1179 1198 rVB3   20963     51108  10.31%   1.174%
 10   5.047  1225 1246 1277 rBV2  201772    495586 100.00%  11.384%
 
 11   5.616  1412 1423 1454 rBV   191971    389409  78.58%   8.945%
 12   5.911  1504 1515 1530 rBV3    5923     11887   2.40%   0.273%
 13   6.069  1551 1564 1590 rBV2  110506    229536  46.32%   5.273%
 14   6.989  1835 1850 1874 rBV    48528     92746  18.71%   2.130%
 15   7.317  1940 1952 1969 rBV   242602    420597  84.87%   9.661%
 
 16   7.625  2038 2048 2067 rBV2   26308     47857   9.66%   1.099%
 17   8.088  2182 2192 2235 rBV   167635    341848  68.98%   7.852%
 18   8.850  2418 2429 2449 rBV   285955    468688  94.57%  10.766%
 19  10.214  2840 2853 2873 rBV    63480    100573  20.29%   2.310%
 20  10.381  2896 2905 2914 rVB2    4824      6925   1.40%   0.159%
 
 21  11.246  3164 3174 3198 rBV   277848    420303  84.81%   9.655%
 22  11.529  3248 3262 3277 rBV2   29380     54393  10.98%   1.249%
 23  11.622  3280 3291 3313 rVB   214557    337294  68.06%   7.748%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4353441
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV031622\
  Data File : VV025038.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  11:32
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1934‐07
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR031522WMA.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\VV031622\
  Data File : VV025038.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  11:32
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1934‐07
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR031522WMA.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.079    0.67 ug/L        52510   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 90
 3 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 90
 4 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 90
 5 CH3C(O)CH2CH2OH                      88 C4H8O2         000590‐90‐9 40
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Abundance Scan 945 (4.079 min): VV025038.D\data.ms (-935) (-)
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Abundance #2270: Ethyl Acetate
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m/z  43.00  100.00%
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m/z  61.00   17.39%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  44.95   13.72%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  70.00   12.08%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  42.00    7.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV031622\
  Data File : VV025038.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  11:32
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1934‐07
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR031522WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.529    0.65 ug/L        54393   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.246

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 90
 2 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 4 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 5 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
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Abundance Scan 3262 (11.529 min): VV025038.D\data.ms (-3248) (-)
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Abundance #15692: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0
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Abundance #15695: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

43.0

70.0 83.029.0
98.0 112.015.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #15691: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0

27.0 70.0 83.0
98.0 112.014.0

11.50

m/z  57.10  100.00%

11.50

m/z  41.00   33.88%

11.50

m/z  43.00   29.02%

11.50

m/z  55.00   28.57%

11.50

m/z  83.10   24.80%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV031622\
  Data File : VV025038.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  11:32
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1934‐07
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR031522WMA.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        4.079     0.7  ug/L    52510   1   5.616  389409   5.0
1‐Hexanol, 2‐et...  11.529     0.7  ug/L    54393   3  11.246  420303   5.0
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