
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  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\SFAMVTR032622WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV025351.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.111    15   22   37 rVB   262773    247733  20.47%   3.162%
  2   1.204    46   51   60 rVB2   28051     37946   3.14%   0.484%
  3   1.301    72   81   95 rBV2  239697    358957  29.66%   4.581%
  4   1.391   103  109  112 rBV2   10458     12316   1.02%   0.157%
  5   1.416   112  117  127 rVB3   26320     32156   2.66%   0.410%
 
  6   1.568   155  164  178 rVB    93879    111973   9.25%   1.429%
  7   1.635   178  185  197 rVB3   14060     18262   1.51%   0.233%
  8   1.767   218  226  232 rBV    35266     44746   3.70%   0.571%
  9   1.812   232  240  256 rVB3   23189     47428   3.92%   0.605%
 10   1.979   284  292  301 rVB4   14533     22191   1.83%   0.283%
 
 11   2.108   320  332  355 rVB3  224088    387051  31.99%   4.940%
 12   3.191   651  669  686 rBV    32225     69568   5.75%   0.888%
 13   3.911   882  893  914 rBV    22668     79370   6.56%   1.013%
 14   4.349  1011 1029 1052 rBV2   80288    206140  17.04%   2.631%
 15   5.046  1230 1246 1276 rBV4  169062    438453  36.23%   5.596%
 
 16   5.616  1410 1423 1444 rBV   170976    348472  28.80%   4.447%
 17   5.918  1505 1517 1539 rVB5   22211     50424   4.17%   0.644%
 18   6.069  1551 1564 1592 rBV    97069    204486  16.90%   2.610%
 19   6.284  1621 1631 1659 rBV    53433    118469   9.79%   1.512%
 20   6.989  1839 1850 1871 rBV2   43894     84829   7.01%   1.083%
 
 21   7.316  1940 1952 1970 rBV   202034    359258  29.69%   4.585%
 22   7.394  1970 1976 1990 rVB2    6841     14455   1.19%   0.184%
 23   7.625  2039 2048 2069 rBV    24481     46621   3.85%   0.595%
 24   7.976  2151 2157 2168 rVB4    7674     12869   1.06%   0.164%
 25   8.091  2182 2193 2226 rBV   137012    304856  25.19%   3.891%
 
 26   8.236  2227 2238 2274 rVV   733413   1210075 100.00%  15.444%
 27   8.850  2419 2429 2454 rBV   269451    445236  36.79%   5.682%
 28   9.805  2716 2726 2741 rBV   118890    193756  16.01%   2.473%
 29  10.217  2843 2854 2869 rVB    67136    108128   8.94%   1.380%
 30  10.381  2892 2905 2917 rBV3    9682     16122   1.33%   0.206%
 
 31  10.715  2999 3009 3018 rBV    46971     70714   5.84%   0.902%
 32  10.760  3018 3023 3038 rVB8   10007     17976   1.49%   0.229%
 33  11.146  3133 3143 3161 rBV2  208279    324743  26.84%   4.145%
 34  11.246  3164 3174 3192 rVB   283503    445329  36.80%   5.684%
 35  11.622  3280 3291 3307 rBV   199217    312814  25.85%   3.992%
 
 36  12.008  3401 3411 3429 rBV5   18682     39653   3.28%   0.506%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  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\SFAMVTR032622WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
 37  12.249  3475 3486 3496 rBV4    6898     13322   1.10%   0.170%
 38  12.342  3504 3515 3531 rBV   498852    728741  60.22%   9.301%
 39  13.133  3748 3761 3770 rBV6   10405     17645   1.46%   0.225%
 40  13.432  3846 3854 3868 rVB7   10765     16672   1.38%   0.213%
 
 41  14.175  4075 4085 4104 rBV2   85380    141178  11.67%   1.802%
 42  14.808  4270 4282 4296 rBV2   11162     18313   1.51%   0.234%
 43  15.143  4379 4386 4398 rVB5   17633     27576   2.28%   0.352%
 44  16.178  4699 4708 4720 rVB3   19402     28354   2.34%   0.362%
 
 
                        Sum of corrected areas:     7835376
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.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\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.111    3.55 ug/L       247733   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 90
 2 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 42
 3 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 9 
 4 Cyclopropene                         40 C3H4           002781‐85‐3 9 
 5 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 7 

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 22 (1.111 min): VV025351.D\data.ms (-15) (-)
41.1

57.9

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance #61: Propene
41.0

27.0

15.01.0

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance #62: Propene
41.0

27.0

15.0
2.0

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance #64: Cyclopropane
42.0

27.0

14.0

1.101.201.301.401.50

m/z  41.10  100.00%

1.101.201.301.401.50

m/z  39.10   78.36%

1.101.201.301.401.50

m/z  42.10   61.14%

1.101.201.301.401.50

m/z  43.10   27.81%

1.101.201.301.401.50

m/z  44.05   27.02%

SFAMVTR032622WMA.M Wed Apr 06 17:31:54 2022                                                      Page: 4

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BFY39

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BFY39



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐01                      Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.204    0.54 ug/L        37946   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Urea                                 60 CH4N2O         000057‐13‐6 7 
 2 Methyl nitrite                       61 CH3NO2         000624‐91‐9 5 
 3 Hydrazine, 1,1‐dimethyl‐             60 C2H8N2         000057‐14‐7 5 
 4 o‐Ethylhydroxylamine                 61 C2H7NO         000624‐86‐2 4 
 5 Methane, nitro‐                      61 CH3NO2         000075‐52‐5 4 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 51 (1.204 min): VV025351.D\data.ms (-46) (-)
61.1

46.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70
0

5000

m/z-->

Abundance #347: Urea
17.0 60.0

44.0

28.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70
0

5000

m/z-->

Abundance #367: Methyl nitrite
30.0

15.0 61.046.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70
0

5000

m/z-->

Abundance #325: Hydrazine, 1,1-dimethyl-
60.0

45.0

28.0

1.20 1.40 1.60

m/z  61.10  100.00%

1.20 1.40 1.60

m/z  60.00   62.27%

1.20 1.40 1.60

m/z  46.00   27.84%

1.20 1.40 1.60

m/z  43.00    6.66%

1.20 1.40 1.60

m/z  42.10    3.62%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  (DEL) Alkane: Cyclic1.767       Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.767    0.64 ug/L        44746   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopropane, ethyl‐                 70 C5H10          001191‐96‐4 91
 2 Cyclopropane, ethyl‐                 70 C5H10          001191‐96‐4 78
 3 2‐Pentene, (Z)‐                      70 C5H10          000627‐20‐3 72
 4 Cyclopropane, ethyl‐                 70 C5H10          001191‐96‐4 68
 5 1‐Pentene                            70 C5H10          000109‐67‐1 64

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 226 (1.767 min): VV025351.D\data.ms (-218) (-)
42.0

55.1

70.1

79.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance #657: Cyclopropane, ethyl-
42.0

55.0

70.027.0

15.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance #656: Cyclopropane, ethyl-
42.0

55.0
27.0

70.0
15.0

2.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance #637: 2-Pentene, (Z)-
55.0

42.0 70.0

29.0

15.0

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  42.05  100.00%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  55.10   83.34%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  70.10   50.15%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  41.05   49.22%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  39.00   40.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Butane, 1‐chloro‐3‐methyl‐      Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.812    0.68 ug/L        47428   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 1‐chloro‐3‐methyl‐          106 C5H11Cl        000107‐84‐6 64
 2 Pentane, 1‐chloro‐                  106 C5H11Cl        000543‐59‐9 50
 3 Pentane                              72 C5H12          000109‐66‐0 47
 4 2‐Pentene, (E)‐                      70 C5H10          000646‐04‐8 43
 5 2‐Pentene, (Z)‐                      70 C5H10          000627‐20‐3 43

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 240 (1.812 min): VV025351.D\data.ms (-232) (-)
43.0

55.1

70.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #5672: Butane, 1-chloro-3-methyl-
43.0

70.055.0

27.0

15.0 91.0 105.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #5662: Pentane, 1-chloro-
55.042.0 70.0

27.0

15.0 91.0 106.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #809: Pentane
43.0

57.027.0
72.0

15.0

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  43.05  100.00%

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  55.10   78.49%

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  42.10   58.06%

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  41.10   54.25%

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  39.00   31.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Pentanal                        Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.284    1.70 ug/L       118469   1,4‐Difluorobenzene         5.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentanal                             86 C5H10O         000110‐62‐3 90
 2 Pentanal                             86 C5H10O         000110‐62‐3 90
 3 Pentanal                             86 C5H10O         000110‐62‐3 74
 4 Butanal, 3‐methyl‐                   86 C5H10O         000590‐86‐3 74
 5 Pentanal                             86 C5H10O         000110‐62‐3 64

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1631 (6.284 min): VV025351.D\data.ms (-1621) (-)
44.0

58.1

67.1 84.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1916: Pentanal
44.0

29.0

58.0

71.0 86.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1915: Pentanal
44.0

29.0

58.0

15.0 71.0 86.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1917: Pentanal
44.0

29.0
58.0

15.0 86.071.0

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  44.05  100.00%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  41.10   46.94%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  58.10   45.94%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  57.10   36.59%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  39.10   25.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Hexanal                         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.236   13.59 ug/L      1210080   Chlorobenzene‐d5            8.850

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 96
 2 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 91
 3 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 91
 4 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 83
 5 Hexanal                             100 C6H12O         000066‐25‐1 83

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2238 (8.236 min): VV025351.D\data.ms (-2227) (-)
56.144.1

72.1

85.1 100.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #4251: Hexanal
56.044.0

29.0 72.0

85.0 100.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #4244: Hexanal
44.0

56.0

27.0

72.0

15.0 87.0 100.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #4249: Hexanal
44.0

56.0

29.0

72.0

100.085.0

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  56.10  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  44.10   95.30%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  41.05   81.69%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  57.05   70.57%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  43.05   58.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Heptanal                        Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.805    2.18 ug/L       193756   Chlorobenzene‐d5            8.850

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptanal                            114 C7H14O         000111‐71‐7 96
 2 Heptanal                            114 C7H14O         000111‐71‐7 95
 3 Heptanal                            114 C7H14O         000111‐71‐7 94
 4 Heptanal                            114 C7H14O         000111‐71‐7 76
 5 Heptanal                            114 C7H14O         000111‐71‐7 38

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2726 (9.805 min): VV025351.D\data.ms (-2716) (-)
70.1

41.1
55.1

86.1

112.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #8412: Heptanal
70.041.0

55.0

27.0
86.0

114.099.014.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #8413: Heptanal
44.0

70.029.0

57.0

86.0
114.016.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #8414: Heptanal
44.0

70.027.0

57.0

86.0
114.099.0

9.50 10.00

m/z  70.10  100.00%

9.50 10.00

m/z  41.10   78.31%

9.50 10.00

m/z  44.05   77.47%

9.50 10.00

m/z  43.10   67.88%

9.50 10.00

m/z  55.10   67.71%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Furan, 2‐pentyl‐                Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.715    0.79 ug/L        70714   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Furan, 2‐pentyl‐                    138 C9H14O         003777‐69‐3 91
 2 Furan, 2‐pentyl‐                    138 C9H14O         003777‐69‐3 83
 3 Furan, 2‐pentyl‐                    138 C9H14O         003777‐69‐3 78
 4 2‐[(2‐Furylmethyl)amino]‐2‐methy... 169 C9H15NO2       889949‐94‐4 45
 5 2‐n‐Butyl furan                     124 C8H12O         004466‐24‐4 42

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3009 (10.715 min): VV025351.D\data.ms (-2999) (-)
81.1

138.153.1
109.037.9

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #20157: Furan, 2-pentyl-
81.0

138.053.0
27.0 109.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #20160: Furan, 2-pentyl-
81.0

53.027.0 138.0
109.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #20161: Furan, 2-pentyl-
81.0

138.053.0
27.0 109.0

10.50 11.00

m/z  81.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  82.10   22.11%

10.50 11.00

m/z 138.05   16.56%

10.50 11.00

m/z  53.10   14.28%

10.50 11.00

m/z  39.00    7.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Octanal                         Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.146    3.65 ug/L       324743   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octanal                             128 C8H16O         000124‐13‐0 98
 2 Octanal                             128 C8H16O         000124‐13‐0 91
 3 Octanal                             128 C8H16O         000124‐13‐0 90
 4 Octanal                             128 C8H16O         000124‐13‐0 87
 5 Piperazine, 2‐methyl‐               100 C5H12N2        000109‐07‐9 46

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3143 (11.146 min): VV025351.D\data.ms (-3133) (-)
41.0 57.1

84.1

100.1

126.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #14267: Octanal
43.0 84.0

57.0

29.0

100.0

128.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #14264: Octanal
41.0

57.0

84.0

27.0

100.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #14262: Octanal
43.0

84.057.029.0

100.0
15.0 128.0

11.00 11.50

m/z  41.05  100.00%

11.00 11.50

m/z  43.10   90.67%

11.00 11.50

m/z  57.10   85.21%

11.00 11.50

m/z  55.10   77.99%

11.00 11.50

m/z  56.10   74.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Nonanal                         Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.342    8.18 ug/L       728741   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonanal                             142 C9H18O         000124‐19‐6 91
 2 Nonanal                             142 C9H18O         000124‐19‐6 91
 3 Nonanal                             142 C9H18O         000124‐19‐6 86
 4 Nonanal                             142 C9H18O         000124‐19‐6 83
 5 Cyclohexane, methyl‐                 98 C7H14          000108‐87‐2 49

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3515 (12.342 min): VV025351.D\data.ms (-3504) (-)
57.1

41.1

98.1
82.1

114.1
140.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #22963: Nonanal
57.0

41.0

98.0

82.0

114.0
141.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #22961: Nonanal
41.0 57.0

82.0 98.0

114.0
25.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #22962: Nonanal
57.0

41.0

98.0
82.0

114.0
13.0 142.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  41.10   77.39%

12.00 12.50

m/z  56.05   62.32%

12.00 12.50

m/z  55.05   57.41%

12.00 12.50

m/z  43.10   55.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 12  2‐Decenal, (E)‐                 Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.175    1.59 ug/L       141178   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Decenal, (E)‐                     154 C10H18O        003913‐81‐3 91
 2 2‐Decenal, (E)‐                     154 C10H18O        003913‐81‐3 80
 3 2‐Cyclohexen‐1‐ol                    98 C6H10O         000822‐67‐3 58
 4 2‐Cyclohexen‐1‐ol                    98 C6H10O         000822‐67‐3 53
 5 2‐Cyclohexen‐1‐ol                    98 C6H10O         000822‐67‐3 49

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4085 (14.175 min): VV025351.D\data.ms (-4075) (-)
70.141.1

97.1

121.1
207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #30983: 2-Decenal, (E)-
70.0

41.0

98.0

121.0
154.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #30978: 2-Decenal, (E)-
43.0

70.0

98.0
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV040522\
  Data File : VV025351.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  13:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2261‐02
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR032622WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
(DEL) Alkane: S...   1.111     3.5  ug/L   247733   1   5.616  348472   5.0
unknown‐01           1.204     0.5  ug/L    37946   1   5.616  348472   5.0
(DEL) Alkane: C...   1.767     0.6  ug/L    44746   1   5.616  348472   5.0
Butane, 1‐chlor...   1.812     0.7  ug/L    47428   1   5.616  348472   5.0
Pentanal             6.284     1.7  ug/L   118469   1   5.616  348472   5.0
Hexanal              8.236    13.6  ug/L  1210080   2   8.850  445236   5.0
Heptanal             9.805     2.2  ug/L   193756   2   8.850  445236   5.0
Furan, 2‐pentyl‐    10.715     0.8  ug/L    70714   3  11.249  445329   5.0
Octanal             11.146     3.6  ug/L   324743   3  11.249  445329   5.0
Nonanal             12.342     8.2  ug/L   728741   3  11.249  445329   5.0
2‐Decenal, (E)‐     14.175     1.6  ug/L   141178   3  11.249  445329   5.0
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