
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041322\
  Data File : VV025518.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2022  02:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2384‐17
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 35   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\SFAMVTR040822WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV025518.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 rVB5    7454     11060   2.40%   0.275%
  2   1.307    76   83   94 rVB   110631    115066  24.99%   2.863%
  3   1.571   157  165  179 rVB    97453    111168  24.14%   2.766%
  4   1.635   179  185  191 rBV4    3671      5044   1.10%   0.126%
  5   2.111   323  333  355 rVB   188179    281759  61.19%   7.012%
 
  6   2.513   446  458  471 rBV2    9331     17692   3.84%   0.440%
  7   3.934   886  900  923 rBV    18886     84967  18.45%   2.114%
  8   4.355  1014 1031 1066 rVB2   84469    236326  51.32%   5.881%
  9   5.050  1231 1247 1272 rBV2  186798    460464 100.00%  11.459%
 10   5.619  1412 1424 1443 rBV   142105    293092  63.65%   7.294%
 
 11   5.911  1503 1515 1517 rBV6    5141      6525   1.42%   0.162%
 12   6.072  1552 1565 1593 rBV   103101    213746  46.42%   5.319%
 13   6.989  1840 1850 1878 rBV2   41487     80588  17.50%   2.005%
 14   7.317  1939 1952 1970 rBV   214590    383431  83.27%   9.542%
 15   7.400  1974 1978 1990 rVB5    4632      7746   1.68%   0.193%
 
 16   7.625  2037 2048 2062 rBV2   21652     41874   9.09%   1.042%
 17   7.940  2136 2146 2154 rBV4    4358      7832   1.70%   0.195%
 18   8.095  2182 2194 2227 rBV2  127174    292071  63.43%   7.268%
 19   8.255  2238 2244 2257 rVB2    3399      6656   1.45%   0.166%
 20   8.853  2418 2430 2458 rBV   229737    381348  82.82%   9.490%
 
 21  10.217  2843 2854 2866 rBV    60697     96647  20.99%   2.405%
 22  10.381  2896 2905 2915 rVB5    9141     14908   3.24%   0.371%
 23  11.152  3135 3145 3158 rBV8    5257      9002   1.95%   0.224%
 24  11.249  3164 3175 3189 rBV   230813    358382  77.83%   8.918%
 25  11.529  3251 3262 3281 rBV    38239     74328  16.14%   1.850%
 
 26  11.622  3281 3291 3312 rVB   196644    311900  67.74%   7.762%
 27  12.249  3477 3486 3497 rBV2    6802     10355   2.25%   0.258%
 28  12.342  3507 3515 3528 rBV4   15177     25894   5.62%   0.644%
 29  13.432  3846 3854 3867 rBV7    9964     16014   3.48%   0.399%
 30  14.040  4033 4043 4049 rBV2    3493      5377   1.17%   0.134%
 
 31  17.094  4984 4993 5005 rBV    37709     57170  12.42%   1.423%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4018432
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041322\
  Data File : VV025518.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2022  02:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2384‐17
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR040822WMA.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\VV041322\
  Data File : VV025518.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2022  02:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2384‐17
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR040822WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.529    1.04 ug/L        74328   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 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 90
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 80
 4 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 80
 5 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
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Abundance Scan 3262 (11.529 min): VV025518.D\data.ms (-3251) (-)
57.1

41.0
70.1 83.1

98.1 112.1

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

5000

m/z-->

Abundance #15695: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

43.0

70.0 83.029.0
98.0 112.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15694: 1-Hexanol, 2-ethyl-
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Abundance #15692: 1-Hexanol, 2-ethyl-
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m/z  57.10  100.00%

11.50

m/z  41.00   39.16%

11.50

m/z  43.00   32.40%

11.50

m/z  55.00   31.29%

11.50

m/z  70.10   25.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041322\
  Data File : VV025518.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2022  02:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2384‐17
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR040822WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2,2,4‐Trimethyl‐1,3‐pentane...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.094    0.80 ug/L        57170   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,2,4‐Trimethyl‐1,3‐pentanediol ... 286 C16H30O4       006846‐50‐0 78
 2 2,2,4‐Trimethyl‐1,3‐pentanediol ... 286 C16H30O4       006846‐50‐0 64
 3 2,2,4‐Trimethyl‐1,3‐pentanediol ... 286 C16H30O4       006846‐50‐0 56
 4 Diethylmalonic acid, monochlorid... 262 C12H19ClO4     1000370‐65‐0 53
 5 Oxalic acid, neopentyl nonyl ester  286 C16H30O4       1000309‐73‐3 53
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4993 (17.094 min): VV025518.D\data.ms (-4984) (-)
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m/z-->

Abundance #181446: 2,2,4-Trimethyl-1,3-pentanediol diisobutyrate
71.0

43.0

159.0 243.0111.0
215.0 271.0
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Abundance #181458: 2,2,4-Trimethyl-1,3-pentanediol diisobutyrate
71.0

43.0

111.0 173.0143.0 243.0215.0
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Abundance #181457: 2,2,4-Trimethyl-1,3-pentanediol diisobutyrate
71.0

43.0

159.0111.0 243.0215.0

17.00

m/z  71.10  100.00%

17.00

m/z  43.10   40.04%

17.00

m/z  41.10   11.70%

17.00

m/z 111.10    7.75%

17.00

m/z  55.00    7.32%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041322\
  Data File : VV025518.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2022  02:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N2384‐17
  Misc      : 25mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR040822WMA.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‐Hexanol, 2‐et...  11.529     1.0  ug/L    74328   3  11.249  358382   5.0
2,2,4‐Trimethyl...  17.094     0.8  ug/L    57170   3  11.249  358382   5.0
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