
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051622\
  Data File : VX028724.D                                          
  Acq On    : 16 May 2022  12:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2813‐05 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   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\82X051222W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX028724.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    22   26   33 rBV2   10144     21755   1.52%   0.214%
  2   1.562    69   78   83 rBV4    9079     19600   1.37%   0.193%
  3   2.379   204  212  223 rBV    77639    132954   9.28%   1.308%
  4   2.532   230  237  244 rBV    19634     37097   2.59%   0.365%
  5   5.391   694  706  721 rBV2  173090    501817  35.03%   4.935%
 
  6   5.556   721  733  750 rVB2  262891    752302  52.52%   7.399%
  7   5.958   786  799  815 rBV   182142    489794  34.19%   4.817%
  8   6.763   922  931  944 rBV   440421   1036417  72.35%  10.193%
  9   8.653  1234 1241 1248 rVV   926865   1432542 100.00%  14.089%
 10   8.720  1248 1252 1262 rVB2   11302     20714   1.45%   0.204%
 
 11  10.055  1465 1471 1483 rBV   971498   1295133  90.41%  12.737%
 12  11.085  1634 1640 1653 rVB   767196    990625  69.15%   9.742%
 13  11.475  1702 1704 1709 rVB    12539     14489   1.01%   0.142%
 14  11.756  1746 1750 1758 rVB    15400     21686   1.51%   0.213%
 15  12.024  1788 1794 1800 rBV  1012038   1231685  85.98%  12.113%
 
 16  12.103  1800 1807 1812 rVB3   30434     51617   3.60%   0.508%
 17  12.219  1821 1826 1838 rBV   169866    277494  19.37%   2.729%
 18  12.317  1838 1842 1849 rVB3   19191     39548   2.76%   0.389%
 19  12.426  1854 1860 1863 rVV    45016     53523   3.74%   0.526%
 20  12.463  1863 1866 1872 rVB3   10808     17257   1.20%   0.170%
 
 21  12.536  1873 1878 1879 rBV    13188     17025   1.19%   0.167%
 22  12.554  1879 1881 1884 rVV2   17521     19297   1.35%   0.190%
 23  12.615  1887 1891 1895 rVB    14497     16504   1.15%   0.162%
 24  12.695  1899 1904 1906 rBV4    8464     15107   1.05%   0.149%
 25  12.823  1917 1925 1927 rBV4   11108     18107   1.26%   0.178%
 
 26  12.859  1927 1931 1934 rBV3   16223     23349   1.63%   0.230%
 27  12.969  1944 1949 1956 rVB3   30131     54266   3.79%   0.534%
 28  13.042  1956 1961 1964 rBV4   15801     23425   1.64%   0.230%
 29  13.103  1968 1971 1974 rBV3   19922     26091   1.82%   0.257%
 30  13.268  1992 1998 2000 rVV    65453     86148   6.01%   0.847%
 
 31  13.292  2000 2002 2007 rVB3   55545     70949   4.95%   0.698%
 32  13.383  2013 2017 2020 rBV2   13327     17292   1.21%   0.170%
 33  13.420  2020 2023 2032 rVB3   34560     63144   4.41%   0.621%
 34  13.505  2032 2037 2040 rBV5   11150     19234   1.34%   0.189%
 35  13.585  2046 2050 2055 rBV4   17596     29408   2.05%   0.289%
 
 36  13.676  2060 2065 2067 rVV3   13278     24506   1.71%   0.241%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051622\
  Data File : VX028724.D                                          
  Acq On    : 16 May 2022  12:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2813‐05 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   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\82X051222W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.737  2071 2075 2078 rVV4   20695     34634   2.42%   0.341%
 38  13.774  2078 2081 2088 rVB2   25825     44738   3.12%   0.440%
 39  13.847  2088 2093 2099 rBV6   28805     54710   3.82%   0.538%
 40  13.926  2099 2106 2111 rVV6   17592     35820   2.50%   0.352%
 
 41  14.042  2121 2125 2128 rBV    62241     68310   4.77%   0.672%
 42  14.078  2128 2131 2133 rBV2   13856     15240   1.06%   0.150%
 43  14.231  2150 2156 2161 rVB2   50827     87466   6.11%   0.860%
 44  14.322  2167 2171 2176 rBV5   10808     16382   1.14%   0.161%
 45  14.371  2176 2179 2183 rBV2   15741     19182   1.34%   0.189%
 
 46  14.481  2193 2197 2206 rVV6   39088     85300   5.95%   0.839%
 47  14.566  2206 2211 2215 rVV5   13887     26009   1.82%   0.256%
 48  14.615  2215 2219 2226 rVV3   64651    119699   8.36%   1.177%
 49  14.670  2226 2228 2234 rVB2   25220     33495   2.34%   0.329%
 50  14.755  2239 2242 2245 rVV    83313     90876   6.34%   0.894%
 
 51  14.792  2245 2248 2251 rVV4   19072     28911   2.02%   0.284%
 52  14.847  2255 2257 2260 rVV3   22605     26668   1.86%   0.262%
 53  14.908  2264 2267 2277 rVB5   10455     26914   1.88%   0.265%
 54  15.048  2285 2290 2293 rBV7   10172     18380   1.28%   0.181%
 55  15.188  2308 2313 2315 rBV2   34695     56608   3.95%   0.557%
 
 56  15.212  2315 2317 2321 rVV    42790     52003   3.63%   0.511%
 57  15.279  2325 2328 2332 rVB5   17891     22940   1.60%   0.226%
 58  15.377  2340 2344 2347 rBV4   16752     22002   1.54%   0.216%
 59  15.493  2357 2363 2367 rBV2   80109    120071   8.38%   1.181%
 60  15.615  2379 2383 2387 rVB6   16991     22814   1.59%   0.224%
 
 61  16.096  2457 2462 2468 rBV10    8746     19523   1.36%   0.192%
 62  16.377  2504 2508 2514 rVB2   34498     57506   4.01%   0.566%
 
 
                        Sum of corrected areas:    10168102
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051622\
  Data File : VX028724.D                                          
  Acq On    : 16 May 2022  12:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2813‐05 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051222W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  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_X\Data\VX051622\
  Data File : VX028724.D                                          
  Acq On    : 16 May 2022  12:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2813‐05 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051222W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.219   11.26 ug/l       277494   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 86
 2 1‐Pentanol, 2‐ethyl‐4‐methyl‐       130 C8H18O         000106‐67‐2 50
 3 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 47
 4 Heptyl isobutyl carbonate           216 C12H24O3       959068‐08‐7 43
 5 Heptane, 1,1'‐oxybis‐               214 C14H30O        000629‐64‐1 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1826 (12.219 min): VX028724.D\data.ms (-1821) (-)
57.0

41.1

83.1
98.1 112.1 128.1

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

5000

m/z-->

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

41.0

27.0
83.0

98.0 112.013.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15785: 1-Pentanol, 2-ethyl-4-methyl-
57.0

43.0

83.029.0
98.0 112.015.0

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

5000

m/z-->

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

41.0

83.027.0 98.0 112.0

12.00 12.50

m/z  57.05  100.00%

12.00 12.50

m/z  41.10   43.00%

12.00 12.50

m/z  55.05   32.27%

12.00 12.50

m/z  43.10   31.67%

12.00 12.50

m/z  70.10   23.68%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051622\
  Data File : VX028724.D                                          
  Acq On    : 16 May 2022  12:24
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2813‐05 10X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051222W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  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...  12.219    11.3  ug/l   277494   4  12.024 1231690  50.0

82X051222W.M Tue May 17 15:28:23 2022                                                      Page:  5

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
BUR-1149

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
BUR-1149

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
BUR-1149

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
BUR-1149

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
BUR-1149

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
BUR-1149

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
BUR-1149


