
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041924\
  Data File : VV035319.D                                          
  Acq On    : 19 Apr 2024  19:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2182‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 26   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\SFAMVLM032624WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV035319.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.278    68   74   92 rVB   176639    188661  12.20%   1.599%
  2   1.532   146  153  165 rVB   167446    200448  12.96%   1.698%
  3   2.060   308  317  330 rBV   307459    437868  28.32%   3.710%
  4   2.500   451  454  457 rBV2     529       371   0.02%   0.003%
  5   2.722   520  523  524 rBV      295       164   0.01%   0.001%
 
  6   2.770   534  538  540 rBV2     277       250   0.02%   0.002%
  7   2.912   580  582  584 rBV      287        94   0.01%   0.001%
  8   3.146   651  655  659 rBV2     317       232   0.02%   0.002%
  9   3.169   659  662  664 rBV2     219       138   0.01%   0.001%
 10   3.394   730  732  735 rVB      268       119   0.01%   0.001%
 
 11   3.407   735  736  737 rBV       93        22   0.00%   0.000%
 12   3.458   750  752  754 rBV      277       160   0.01%   0.001%
 13   3.510   765  768  769 rBV2     182       108   0.01%   0.001%
 14   3.519   769  771  772 rBV      172        72   0.00%   0.001%
 15   3.580   787  790  792 rBV2     287       177   0.01%   0.001%
 
 16   3.606   797  798  799 rBV2     143        47   0.00%   0.000%
 17   3.664   813  816  818 rBV      299       222   0.01%   0.002%
 18   3.709   828  830  831 rBV      107        40   0.00%   0.000%
 19   3.789   846  855  894 rBV   119602    362436  23.44%   3.071%
 20   4.246   982  997 1034 rBV   245914    642554  41.56%   5.445%
 
 21   4.703  1137 1139 1142 rBV3     275       162   0.01%   0.001%
 22   4.719  1142 1144 1146 rBV2     306       149   0.01%   0.001%
 23   4.850  1180 1185 1188 rBV      409       320   0.02%   0.003%
 24   4.870  1188 1191 1195 rBV2     447       342   0.02%   0.003%
 25   4.953  1202 1217 1261 rBV2  576253   1546087 100.00%  13.100%
 
 26   5.358  1339 1343 1346 rVB3     679       390   0.03%   0.003%
 27   5.381  1346 1350 1352 rBV2     453       280   0.02%   0.002%
 28   5.458  1372 1374 1377 rVB2     470       185   0.01%   0.002%
 29   5.477  1377 1380 1382 rBV      282       222   0.01%   0.002%
 30   5.532  1385 1397 1432 rBV   437004    925803  59.88%   7.845%
 
 31   5.908  1512 1514 1516 rBV      522       260   0.02%   0.002%
 32   5.985  1526 1538 1571 rBV   347932    729352  47.17%   6.180%
 33   6.381  1658 1661 1662 rBV2     629       328   0.02%   0.003%
 34   6.413  1668 1671 1674 rVB2     263       180   0.01%   0.002%
 35   6.445  1677 1681 1682 rBV2     393       278   0.02%   0.002%
 
 36   6.506  1698 1700 1702 rBV      254       115   0.01%   0.001%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041924\
  Data File : VV035319.D                                          
  Acq On    : 19 Apr 2024  19:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2182‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 26   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\SFAMVLM032624WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   6.529  1704 1707 1710 rVV      298       203   0.01%   0.002%
 38   6.545  1710 1712 1713 rVV2     306       106   0.01%   0.001%
 39   6.612  1729 1733 1736 rBV2     562       430   0.03%   0.004%
 40   6.686  1752 1756 1758 rBV2     314       203   0.01%   0.002%
 
 41   6.738  1769 1772 1775 rBV2     483       407   0.03%   0.003%
 42   6.818  1794 1797 1800 rVB      298       201   0.01%   0.002%
 43   6.838  1800 1803 1804 rBV      317       173   0.01%   0.001%
 44   6.911  1816 1826 1857 rBV   158888    316655  20.48%   2.683%
 45   7.243  1918 1929 1961 rBV   633248   1129197  73.04%   9.568%
 
 46   7.551  2016 2025 2053 rBV   110926    213480  13.81%   1.809%
 47   7.828  2108 2111 2113 rBV      585       236   0.02%   0.002%
 48   7.931  2140 2143 2144 rBV      306       149   0.01%   0.001%
 49   7.947  2145 2148 2149 rBV      462       206   0.01%   0.002%
 50   8.024  2163 2172 2214 rBV2  348405    786296  50.86%   6.663%
 
 51   8.487  2312 2316 2317 rBV2     474       342   0.02%   0.003%
 52   8.648  2363 2366 2369 rBV3     424       287   0.02%   0.002%
 53   8.693  2377 2380 2386 rVB2     471       337   0.02%   0.003%
 54   8.738  2392 2394 2396 rBV      219        82   0.01%   0.001%
 55   8.783  2396 2408 2439 rBV   707700   1178771  76.24%   9.988%
 
 56   9.146  2519 2521 2523 rBV2     262       151   0.01%   0.001%
 57   9.194  2532 2536 2537 rBV2     510       312   0.02%   0.003%
 58   9.255  2550 2555 2562 rVB3     425       478   0.03%   0.004%
 59   9.291  2562 2566 2568 rBV3     462       376   0.02%   0.003%
 60   9.342  2579 2582 2584 rBV2     244       117   0.01%   0.001%
 
 61   9.374  2587 2592 2595 rBV2     340       330   0.02%   0.003%
 62   9.390  2595 2597 2600 rBV2     397       161   0.01%   0.001%
 63   9.484  2623 2626 2628 rBV2     392       223   0.01%   0.002%
 64   9.538  2637 2643 2647 rBV3     422       467   0.03%   0.004%
 65   9.590  2654 2659 2662 rBV2     356       383   0.02%   0.003%
 
 66   9.731  2701 2703 2707 rVB2     426       207   0.01%   0.002%
 67   9.751  2707 2709 2711 rBV      132        59   0.00%   0.000%
 68   9.763  2711 2713 2714 rBV      233        96   0.01%   0.001%
 69   9.796  2719 2723 2726 rVV2     397       237   0.02%   0.002%
 70  10.043  2796 2800 2801 rBV      216       145   0.01%   0.001%
 
 71  10.149  2821 2833 2854 rBV   541000    858396  55.52%   7.273%
 72  10.423  2916 2918 2921 rVB2     257       111   0.01%   0.001%
 73  10.522  2945 2949 2952 rBV4     338       285   0.02%   0.002%
 74  10.561  2959 2961 2962 rBV      259        95   0.01%   0.001%
 75  10.590  2968 2970 2972 rBV2     178        57   0.00%   0.000%
 
 76  10.706  3004 3006 3009 rBV2     255       130   0.01%   0.001%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041924\
  Data File : VV035319.D                                          
  Acq On    : 19 Apr 2024  19:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2182‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 26   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\SFAMVLM032624WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  10.831  3041 3045 3049 rBV3     438       378   0.02%   0.003%
 78  10.857  3049 3053 3055 rBV2     246       125   0.01%   0.001%
 79  10.931  3074 3076 3080 rBV2     324       159   0.01%   0.001%
 80  11.185  3143 3155 3180 rBV   661750   1053543  68.14%   8.927%
 
 81  11.490  3240 3250 3260 rBV2   28492     59305   3.84%   0.503%
 82  11.558  3262 3271 3292 rVB   728101   1149447  74.35%   9.740%
 83  12.001  3406 3409 3410 rBV      584       367   0.02%   0.003%
 84  12.040  3418 3421 3422 rBV3     475       212   0.01%   0.002%
 85  12.140  3449 3452 3455 rBV2     576       385   0.02%   0.003%
 
 86  12.525  3570 3572 3575 rVB2     441       208   0.01%   0.002%
 87  12.545  3575 3578 3580 rBV3     245       152   0.01%   0.001%
 88  12.680  3618 3620 3626 rVB3     329       195   0.01%   0.002%
 89  12.750  3640 3642 3646 rBV3     457       362   0.02%   0.003%
 90  12.789  3651 3654 3659 rBV3     377       296   0.02%   0.003%
 
 91  12.982  3711 3714 3717 rBV      409       275   0.02%   0.002%
 92  13.204  3778 3783 3792 rVB4    4111      5910   0.38%   0.050%
 93  13.371  3833 3835 3837 rBV      508       268   0.02%   0.002%
 94  14.355  4135 4141 4144 rBV4     730       953   0.06%   0.008%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11801753
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041924\
  Data File : VV035319.D                                          
  Acq On    : 19 Apr 2024  19:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2182‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM032624WMA.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

700000

Time-->

Abundance TIC: VV035319.D\data.ms

 1.278  1.532

 2.060

 2.500 2.722 2.770 2.912 3.146 3.169 3.394 3.407 3.458 3.510 3.519 3.580 3.606 3.664 3.709

 3.789

 4.246

 4.703 4.719 4.850 4.870

 4.953

 5.358 5.381 5.458 5.477

 5.532

 5.908

 5.985

 6.381 6.413 6.4456.5066.526.54

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

700000

Time-->

Abundance TIC: VV035319.D\data.ms

6126.686 6.738 6.818 6.838

 6.911

 7.243

 7.551

 7.828 7.931 7.947

 8.024

 8.487 8.648 8.693 8.738

 8.783

 9.146 9.194 9.255 9.291 9.342 9.374 9.390 9.484 9.538 9.590 9.731 9.751 9.763 9.79610.043

10.149

10.42310.52210.56110.59010.70610.83110.85710.931

11.185

11.490

11.558

12.00112.04

12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

700000

Time-->

Abundance TIC: VV035319.D\data.ms

140 12.52512.54512.68012.75012.78912.98213.20413.371 14.355
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041924\
  Data File : VV035319.D                                          
  Acq On    : 19 Apr 2024  19:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2182‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM032624WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

  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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.490    2.81 ug/L        59305   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.185

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 90
 2 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 64
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
 4 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
 5 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3250 (11.490 min): VV035319.D\data.ms (-3240) (-)
57.1

41.0

83.0

112.0 150.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15694: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0

83.0

112.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15686: 2-Propyl-1-pentanol
57.0

41.0

83.0
112.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

41.0

83.0

112.015.0

11.50

m/z  57.10  100.00%

11.50

m/z  41.00   46.95%

11.50

m/z  55.00   36.29%

11.50

m/z  56.10   28.47%

11.50

m/z  42.95   27.15%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV041924\
  Data File : VV035319.D                                          
  Acq On    : 19 Apr 2024  19:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2182‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 26   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM032624WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Hexanol, 2‐et...  11.490     2.8  ug/L    59305   3  11.185 1053540  50.0
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