
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX081722\
  Data File : VX030658.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2022  14:28
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4231‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   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_X\Method\SFAMXLM080422WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VX030658.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.368    42   46   56 rVB   186006    192518  14.42%   1.926%
  2   1.666    91   95  102 rVB   134335    162360  12.16%   1.625%
  3   2.020   151  153  154 rBV2    1368       798   0.06%   0.008%
  4   2.306   193  200  209 rBV   328719    489900  36.70%   4.902%
  5   2.392   209  214  219 rVB     3964      6490   0.49%   0.065%
 
  6   2.508   231  233  237 rBV2     576       754   0.06%   0.008%
  7   2.776   276  277  278 rBV      423       298   0.02%   0.003%
  8   2.940   300  304  306 rBV4     842      1434   0.11%   0.014%
  9   3.081   325  327  328 rBV      474       387   0.03%   0.004%
 10   3.190   342  345  347 rBV2     408       549   0.04%   0.005%
 
 11   3.245   352  354  355 rVV2     453       296   0.02%   0.003%
 12   3.690   425  427  429 rVB2     401       298   0.02%   0.003%
 13   3.709   429  430  432 rBV      570       444   0.03%   0.004%
 14   3.739   432  435  438 rBV      572       821   0.06%   0.008%
 15   4.050   484  486  489 rVB2     355       358   0.03%   0.004%
 
 16   4.080   489  491  494 rBV2     479       420   0.03%   0.004%
 17   4.208   509  512  513 rBV      380       414   0.03%   0.004%
 18   4.227   513  515  517 rVV      651       508   0.04%   0.005%
 19   4.251   517  519  523 rVB2     481       565   0.04%   0.006%
 20   4.465   545  554  584 rVV   105765    309694  23.20%   3.099%
 
 21   4.721   588  596  614 rVB    30856     88961   6.66%   0.890%
 22   4.903   624  626  627 rVB2     630       354   0.03%   0.004%
 23   5.062   637  652  670 rBV   176191    559326  41.90%   5.597%
 24   5.288   688  689  692 rBV3     583       575   0.04%   0.006%
 25   5.312   692  693  696 rVV2     303       297   0.02%   0.003%
 
 26   5.373   701  703  704 rBV      902       700   0.05%   0.007%
 27   5.501   723  724  726 rBV2     431       356   0.03%   0.004%
 28   5.562   729  734  739 rVB6    1978      4208   0.32%   0.042%
 29   5.867   782  784  787 rVB2     324       360   0.03%   0.004%
 30   5.976   789  802  817 rBV2  456853   1335048 100.00%  13.358%
 
 31   6.367   864  866  868 rVB2     510       392   0.03%   0.004%
 32   6.482   884  885  888 rVB2     501       289   0.02%   0.003%
 33   6.531   890  893  896 rBV3     448       665   0.05%   0.007%
 34   6.586   900  902  903 rVB      642       416   0.03%   0.004%
 35   6.598   903  904  905 rBV      484       304   0.02%   0.003%
 
 36   6.635   909  910  912 rVV      546       352   0.03%   0.004%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX081722\
  Data File : VX030658.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2022  14:28
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4231‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   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_X\Method\SFAMXLM080422WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   6.763   923  931  944 rBV   284387    689506  51.65%   6.899%
 38   6.976   964  966  967 rBV      467       306   0.02%   0.003%
 39   7.062   977  980  981 rBV      490       597   0.04%   0.006%
 40   7.110   981  988 1000 rVB4   12081     29439   2.21%   0.295%
 
 41   7.226  1006 1007 1010 rBV      426       319   0.02%   0.003%
 42   7.312  1013 1021 1034 rVB   270412    593352  44.44%   5.937%
 43   7.464  1043 1046 1047 rBV2     572       566   0.04%   0.006%
 44   7.598  1062 1068 1074 rBV4    1519      3031   0.23%   0.030%
 45   7.653  1075 1077 1079 rVB      746       484   0.04%   0.005%
 
 46   7.824  1102 1105 1109 rBV2     620       797   0.06%   0.008%
 47   7.946  1120 1125 1131 rVB5    1306      2819   0.21%   0.028%
 48   8.257  1175 1176 1181 rBV2     301       415   0.03%   0.004%
 49   8.330  1181 1188 1199 rBV   187636    301424  22.58%   3.016%
 50   8.653  1234 1241 1250 rBV   685535   1073879  80.44%  10.745%
 
 51   8.952  1284 1290 1300 rBV   137215    197994  14.83%   1.981%
 52   9.122  1316 1318 1321 rBV2     657       551   0.04%   0.006%
 53   9.147  1321 1322 1324 rVB      634       382   0.03%   0.004%
 54   9.171  1324 1326 1327 rBV      561       409   0.03%   0.004%
 55   9.275  1337 1343 1349 rBV5    3226      5367   0.40%   0.054%
 
 56   9.384  1356 1361 1374 rBV   457555    679748  50.92%   6.801%
 57   9.525  1379 1384 1390 rVB2   25700     38815   2.91%   0.388%
 58   9.738  1416 1419 1420 rVB2     733       717   0.05%   0.007%
 59   9.793  1425 1428 1429 rBV2     422       403   0.03%   0.004%
 60   9.829  1432 1434 1435 rBV      490       444   0.03%   0.004%
 
 61   9.915  1444 1448 1450 rBV      418       531   0.04%   0.005%
 62  10.055  1466 1471 1483 rVV   602854    813150  60.91%   8.136%
 63  10.250  1501 1503 1507 rBV2     803       969   0.07%   0.010%
 64  10.305  1508 1512 1516 rBV3     791      1289   0.10%   0.013%
 65  10.384  1523 1525 1530 rVB2     559       647   0.05%   0.006%
 
 66  10.433  1530 1533 1535 rBV2     514       487   0.04%   0.005%
 67  10.543  1547 1551 1552 rBV2     322       345   0.03%   0.003%
 68  10.646  1564 1568 1578 rVB     9251     13334   1.00%   0.133%
 69  10.750  1583 1585 1586 rBV      726       586   0.04%   0.006%
 70  10.762  1586 1587 1595 rVB4    1727      2450   0.18%   0.025%
 
 71  10.860  1600 1603 1609 rVB2    3462      4147   0.31%   0.041%
 72  11.030  1627 1631 1635 rVB4    2137      3308   0.25%   0.033%
 73  11.073  1635 1638 1641 rBV2     848      1093   0.08%   0.011%
 74  11.140  1647 1649 1652 rVV      385       335   0.03%   0.003%
 75  11.195  1652 1658 1671 rVB   477068    598893  44.86%   5.992%
 
 76  11.317  1674 1678 1681 rVB2    2091      2444   0.18%   0.024%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX081722\
  Data File : VX030658.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2022  14:28
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4231‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   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_X\Method\SFAMXLM080422WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  11.683  1736 1738 1741 rBV4     639       536   0.04%   0.005%
 78  11.756  1747 1750 1756 rVB4    4104      5329   0.40%   0.053%
 79  11.933  1776 1779 1783 rVB3    2317      2809   0.21%   0.028%
 80  11.975  1783 1786 1788 rBV2     628       578   0.04%   0.006%
 
 81  12.024  1789 1794 1803 rVV   609004    748452  56.06%   7.489%
 82  12.219  1822 1826 1835 rBV    45168     68668   5.14%   0.687%
 83  12.323  1837 1843 1850 rVB   716485    897258  67.21%   8.978%
 84  12.719  1907 1908 1912 rBV3     721       654   0.05%   0.007%
 85  12.859  1927 1931 1938 rVB5    8115     11161   0.84%   0.112%
 
 86  12.914  1938 1940 1944 rVV3     671       667   0.05%   0.007%
 87  13.103  1967 1971 1976 rVB    15593     18813   1.41%   0.188%
 88  13.475  2028 2032 2034 rBV5     846      1202   0.09%   0.012%
 89  13.591  2049 2051 2054 rVB3    1787      1783   0.13%   0.018%
 90  13.725  2071 2073 2078 rBV2     462       782   0.06%   0.008%
 
 91  13.768  2078 2080 2081 rBV2     541       329   0.02%   0.003%
 92  13.975  2112 2114 2117 rBV      702       611   0.05%   0.006%
 93  14.127  2137 2139 2144 rVB4    1785      2534   0.19%   0.025%
 94  14.591  2213 2215 2217 rBV3     508       542   0.04%   0.005%
 95  14.664  2226 2227 2230 rVB3     640       316   0.02%   0.003%
 
 96  14.743  2238 2240 2241 rBV      958       585   0.04%   0.006%
 97  14.792  2246 2248 2249 rBV      841       459   0.03%   0.005%
 98  15.042  2287 2289 2291 rBV2     614       598   0.04%   0.006%
 99  15.353  2338 2340 2342 rBV3    1397      1229   0.09%   0.012%
100  15.914  2431 2432 2434 rBV2     850       630   0.05%   0.006%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     9994206
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX081722\
  Data File : VX030658.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2022  14:28
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4231‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXLM080422WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

  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\VX081722\
  Data File : VX030658.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2022  14:28
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4231‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXLM080422WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.721    6.45 ug/L        88961   1,4‐Difluorobenzene         6.769

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 86
 2 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 86
 3 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 78
 4 Ethyl Acetate                        88 C4H8O2         000141‐78‐6 53
 5 CH3C(O)CH2CH2OH                      88 C4H8O2         000590‐90‐9 40

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance Scan 596 (4.721 min): VX030658.D\data.ms (-588) (-)
43.1

61.1
73.1 88.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2271: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0
73.0 88.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2272: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0
15.0 88.073.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90

5000

m/z-->

Abundance #2268: Ethyl Acetate
43.0

61.029.0 88.015.0 73.0

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  43.10  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  61.10   14.54%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  45.10   14.52%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  70.20   12.13%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  73.10    6.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX081722\
  Data File : VX030658.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2022  14:28
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4231‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXLM080422WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.219    4.59 ug/L        68668   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 78
 2 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
 3 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 64
 4 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 64
 5 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 59
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12.00 12.50

m/z  70.10   23.24%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX081722\
  Data File : VX030658.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2022  14:28
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4231‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXLM080422WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethyl Acetate        4.721     6.5  ug/L    88961   1   6.769  689506  50.0
1‐Hexanol, 2‐et...  12.219     4.6  ug/L    68668   3  12.024  748452  50.0
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