
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051121\
  Data File : VX021909.D                                          
  Acq On    : 11 May 2021  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2339‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   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_X\Method\SFAMXTR051021WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VX021909.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.245    23   26   29 rBV     4325      4314   1.33%   0.160%
  2   1.367    42   46   53 rVB    50242     48721  15.02%   1.804%
  3   1.672    92   96  105 rBV    40358     47526  14.65%   1.760%
  4   2.209   183  184  191 rVB3    3184      3867   1.19%   0.143%
  5   2.306   194  200  209 rBV    64194    105227  32.43%   3.897%
 
  6   2.605   238  249  263 rBV3    3947     19594   6.04%   0.726%
  7   4.470   544  555  567 rBV    41080    126781  39.07%   4.695%
  8   4.580   569  573  586 rVV2    3250      9222   2.84%   0.342%
  9   4.720   586  596  613 rVB    35330    100898  31.10%   3.737%
 10   5.062   639  652  665 rBV2   43969    132295  40.77%   4.899%
 
 11   5.976   790  802  820 rBV2  105492    308551  95.09%  11.427%
 12   6.769   920  932  942 rBV    75322    181253  55.86%   6.712%
 13   7.311  1012 1021 1033 rVB    66087    147498  45.46%   5.462%
 14   8.330  1177 1188 1195 rBV    45659     75887  23.39%   2.810%
 15   8.488  1208 1214 1221 rBV6    2298      4339   1.34%   0.161%
 
 16   8.653  1234 1241 1250 rBV   167183    264529  81.52%   9.796%
 17   8.720  1250 1252 1260 rVB2    3461      5053   1.56%   0.187%
 18   8.951  1281 1290 1298 rBV    29350     45214  13.93%   1.674%
 19   9.281  1338 1344 1347 rVB3    2149      3372   1.04%   0.125%
 20   9.384  1356 1361 1381 rVB   217856    324476 100.00%  12.016%
 
 21  10.055  1466 1471 1481 rBV   153917    213969  65.94%   7.924%
 22  11.195  1653 1658 1666 rVB    69442     86339  26.61%   3.197%
 23  12.024  1789 1794 1801 rVB   170331    210195  64.78%   7.784%
 24  12.225  1820 1827 1835 rBV2    4100      7681   2.37%   0.284%
 25  12.323  1838 1843 1852 rVB   181559    223498  68.88%   8.277%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     2700299
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051121\
  Data File : VX021909.D                                          
  Acq On    : 11 May 2021  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2339‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXTR051021WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051121\
  Data File : VX021909.D                                          
  Acq On    : 11 May 2021  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2339‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXTR051021WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown‐01                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.605    0.54 ug/L        19594   1,4‐Difluorobenzene         6.769

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Butene, 4‐methoxy                  86 C5H10O         004696‐30‐4 4 
 2 (S)‐(+)‐1,2‐Propanediol              76 C3H8O2         004254‐15‐3 4 
 3 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 4 
 4 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 4 
 5 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 4 
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m/z-->

Abundance Scan 249 (2.605 min): VX021909.D\data.ms (-238) (-)
45.1

58.9
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Abundance #1748: 1-Butene, 4-methoxy
45.0

29.0 56.0 85.071.0
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m/z-->

Abundance #946: (S)-(+)-1,2-Propanediol
45.0

31.0 61.019.0 75.053.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #295: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
19.0 59.037.0

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  45.10  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  43.10   22.12%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  41.10   10.04%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  39.00    9.92%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  58.90    7.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051121\
  Data File : VX021909.D                                          
  Acq On    : 11 May 2021  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2339‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXTR051021WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Ethyl Acetate                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.720    2.78 ug/L       100898   1,4‐Difluorobenzene         6.769

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 91
 2 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 90
 3 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 86
 4 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 78
 5 CH3C(O)CH2CH2OH                      88 C4H8O2         000590‐90‐9 53

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 596 (4.720 min): VX021909.D\data.ms (-586) (-)
43.1

61.0
73.1 88.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #2019: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0
15.0 88.073.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #2015: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 88.015.0 73.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #2018: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0
73.0 88.015.0

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  43.10  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  45.00   16.95%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  61.00   15.73%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  70.10   11.38%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  42.10    6.81%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051121\
  Data File : VX021909.D                                          
  Acq On    : 11 May 2021  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2339‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXTR051021WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown‐01           2.605     0.5  ug/L    19594   1   6.769  181253   5.0
Ethyl Acetate        4.720     2.8  ug/L   100898   1   6.769  181253   5.0
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