
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX012721\
  Data File : VX020778.D                                          
  Acq On    : 27 Jan 2021  18:24
  Operator  : JC/SP
  Sample    : M1217‐19
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % 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_X\METHOD\82X012521W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX020778.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.464   706  718  730 rBV   188381    535680   1.12%   0.885%
  2   5.623   734  744  764 rVB   360072   1009423   2.11%   1.667%
  3   6.031   797  811  822 rBV   231517    627942   1.31%   1.037%
  4   6.830   931  942  959 rVB   557629   1337591   2.79%   2.209%
  5   7.269  1007 1014 1021 rBV   232332    535909   1.12%   0.885%
 
  6   8.695  1241 1248 1254 rBV  1204420   1863969   3.89%   3.078%
  7  10.098  1471 1478 1496 rVB  1239878   1761754   3.67%   2.909%
  8  11.049  1625 1634 1642 rBV  28355600  47948892 100.00%  79.176%
  9  11.122  1642 1646 1675 rVB  1117377   1897135   3.96%   3.133%
 10  12.061  1795 1800 1808 rVB  1367768   1634831   3.41%   2.700%
 
 11  12.256  1827 1832 1841 rBV   502994    730450   1.52%   1.206%
 12  12.372  1848 1851 1863 rVB   539143    676575   1.41%   1.117%
 
 
                        Sum of corrected areas:    60560151
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX012721\
  Data File : VX020778.D                                          
  Acq On    : 27 Jan 2021  18:24
  Operator  : JC/SP
  Sample    : M1217‐19
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\VOASRV\HPCHEM1\MSVOA_X\METHOD\82X012521W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.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
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

 2.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VX020778.D\data.ms

 5.464 5.623  6.031

6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

 2.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VX020778.D\data.ms

 6.830  7.269
 8.695 10.098

11.049

11.122

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

 2.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VX020778.D\data.ms

12.061
12.25612.372

82X012521W.M Mon Feb 01 13:25:07 2021                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
1674-1685



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX012721\
  Data File : VX020778.D                                          
  Acq On    : 27 Jan 2021  18:24
  Operator  : JC/SP
  Sample    : M1217‐19
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\VOASRV\HPCHEM1\MSVOA_X\METHOD\82X012521W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Butanol                       Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.269   20.03 ug/l       535909   1,4‐Difluorobenzene         6.830

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Butanol                            74 C4H10O         000071‐36‐3 91
 2 Oxetane, 2,3,4‐trimethyl‐, (2.al... 100 C6H12O         032347‐12‐9 38
 3 Oxetane, 3,3‐dimethyl‐               86 C5H10O         006921‐35‐3 9 
 4 Formic acid, butyl ester            102 C5H10O2        000592‐84‐7 9 
 5 Butane, 1‐chloro‐                    92 C4H9Cl         000109‐69‐3 9 
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Abundance #1771: Oxetane, 3,3-dimethyl-
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX012721\
  Data File : VX020778.D                                          
  Acq On    : 27 Jan 2021  18:24
  Operator  : JC/SP
  Sample    : M1217‐19
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\VOASRV\HPCHEM1\MSVOA_X\METHOD\82X012521W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  Ethanol, 2‐butoxy‐              Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.049 1360.83 ug/l     47948900   Chlorobenzene‐d5           10.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐butoxy‐                  118 C6H14O2        000111‐76‐2 91
 2 Formic acid, 3,3‐dimethylbut‐2‐y... 130 C7H14O2        1000368‐20‐5 59
 3 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 53
 4 Propane, 1‐methoxy‐2,2‐dimethyl‐    102 C6H14O         001118‐00‐9 36
 5 Dibutoxymethane                     160 C9H20O2        002568‐90‐3 25
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Abundance Scan 1634 (11.049 min): VX020778.D\data.ms (-1625) (-)
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Abundance #8820: Ethanol, 2-butoxy-
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Abundance #13546: Formic acid, 3,3-dimethylbut-2-yl ester
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Abundance #8872: Ethylene glycol monoisobutyl ether
57.0
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11.00

m/z  57.10  100.00%

11.00

m/z  45.10   49.70%
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m/z  41.10   43.09%

11.00

m/z  87.05   31.62%
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m/z  56.10   12.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX012721\
  Data File : VX020778.D                                          
  Acq On    : 27 Jan 2021  18:24
  Operator  : JC/SP
  Sample    : M1217‐19
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\VOASRV\HPCHEM1\MSVOA_X\METHOD\82X012521W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.256   22.34 ug/l       730450   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.061

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 2 Chloroacetic acid, 2‐ethylhexyl ... 206 C10H19ClO2     005345‐58‐4 53
 3 Octane, 2,3‐dimethyl‐               142 C10H22         007146‐60‐3 50
 4 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 50
 5 Heptane, 1,1'‐oxybis‐               214 C14H30O        000629‐64‐1 50
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Abundance #13667: 1-Hexanol, 2-ethyl-
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Abundance #65535: Chloroacetic acid, 2-ethylhexyl ester
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Abundance #19191: Octane, 2,3-dimethyl-
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m/z  41.05   33.81%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX012721\
  Data File : VX020778.D                                          
  Acq On    : 27 Jan 2021  18:24
  Operator  : JC/SP
  Sample    : M1217‐19
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\VOASRV\HPCHEM1\MSVOA_X\METHOD\82X012521W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Butanol            7.269    20.0  ug/l   535909   2   6.830 1337590  50.0
Ethanol, 2‐butoxy‐  11.049  1360.8  ug/l 47948900   3  10.098 1761750  50.0
1‐Hexanol, 2‐et...  12.256    22.3  ug/l   730450   4  12.061 1634830  50.0
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