
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX083023\
  Data File : VX037396.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  18:08
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4201‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 22   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\82X081723W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX037396.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.453    56   60   66 rBV     5483      7523   1.11%   0.157%
  2   1.593    70   83   85 rBV     3248     10452   1.54%   0.219%
  3   2.380   206  212  227 rBV   394978    665341  98.04%  13.922%
  4   2.947   298  305  317 rVB     3676     10479   1.54%   0.219%
  5   3.867   448  456  471 rBV    19305     52905   7.80%   1.107%
 
  6   5.385   694  705  721 rBV    77874    226365  33.36%   4.737%
  7   5.550   721  732  749 rVB2  146365    412685  60.81%   8.635%
  8   5.842   771  780  789 rBV3    4789     13439   1.98%   0.281%
  9   5.952   789  798  819 rVB    82914    224522  33.08%   4.698%
 10   6.763   919  931  947 rBV   210473    505499  74.49%  10.578%
 
 11   8.647  1233 1240 1247 rBV   441669    678652 100.00%  14.201%
 12   8.720  1247 1252 1264 rVB    81257    127858  18.84%   2.675%
 13   9.275  1339 1343 1348 rBV     6777      9558   1.41%   0.200%
 14  10.055  1465 1471 1486 rBV   429372    583758  86.02%  12.215%
 15  10.305  1506 1512 1518 rBV2    8298     12529   1.85%   0.262%
 
 16  10.646  1564 1568 1580 rBV5    4428      8729   1.29%   0.183%
 17  11.079  1634 1639 1652 rBV   345561    443717  65.38%   9.285%
 18  11.305  1672 1676 1681 rBV2    5717      7506   1.11%   0.157%
 19  11.457  1696 1701 1709 rVB2   12479     17682   2.61%   0.370%
 20  11.713  1738 1743 1746 rBV     6814      9210   1.36%   0.193%
 
 21  11.750  1746 1749 1758 rVB    10288     12899   1.90%   0.270%
 22  11.890  1766 1772 1781 rBV     9245     12593   1.86%   0.264%
 23  11.969  1781 1785 1788 rBV2    6901      8112   1.20%   0.170%
 24  12.024  1788 1794 1801 rVV   431239    569493  83.92%  11.917%
 25  12.219  1821 1826 1835 rBV    34270     60309   8.89%   1.262%
 
 26  12.335  1841 1845 1853 rVB2   15194     21321   3.14%   0.446%
 27  13.286  1996 2001 2007 rVB    15765     18977   2.80%   0.397%
 28  13.591  2046 2051 2061 rBV    10468     13835   2.04%   0.289%
 29  13.774  2077 2081 2089 rVV    13719     18247   2.69%   0.382%
 30  13.963  2108 2112 2116 rBV    11947     14764   2.18%   0.309%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     4778959
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX083023\
  Data File : VX037396.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  18:08
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4201‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X081723W.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\VX083023\
  Data File : VX037396.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  18:08
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4201‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X081723W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Propanol                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.867    6.41 ug/l        52905   Pentafluorobenzene          5.550

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Propanol                           60 C3H8O          000071‐23‐8 59
 2 2‐Fluoropropene                      60 C3H5F          001184‐60‐7 46
 3 Allyl fluoride                       60 C3H5F          000818‐92‐8 38
 4 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 25
 5 1,2‐Butanediol                       90 C4H10O2        000584‐03‐2 9 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 456 (3.867 min): VX037396.D\data.ms (-448) (-)
59.1

42.1

52.935.9

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance #336: 1-Propanol
31.0

59.042.018.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance #331: 2-Fluoropropene
59.0

39.0

33.027.0 45.0
15.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65
0

5000

m/z-->

Abundance #330: Allyl fluoride
59.0

39.0
27.0

33.0
45.015.0

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  59.10  100.00%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  42.10   76.12%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  60.00   56.35%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  41.10   51.47%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  39.00   39.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX083023\
  Data File : VX037396.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  18:08
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4201‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X081723W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.219    5.29 ug/l        60309   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‐Isobutoxy‐2‐ethylhexane           186 C12H26O        1000139‐90‐3 50
 3 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 47
 4 Heptyl isobutyl carbonate           216 C12H24O3       959068‐08‐7 47
 5 1‐Decene, 2,4‐dimethyl‐             168 C12H24         055170‐80‐4 47

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1826 (12.219 min): VX037396.D\data.ms (-1821) (-)
57.1

41.1

83.0
98.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

41.0

83.0

98.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #61072: 1-Isobutoxy-2-ethylhexane
57.0

42.0

27.0
83.0 112.0

128.0143.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

41.0

83.0 98.0
26.0 113.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  41.10   36.15%

12.00 12.50

m/z  55.10   30.05%

12.00 12.50

m/z  43.10   28.56%

12.00 12.50

m/z  56.10   21.79%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX083023\
  Data File : VX037396.D                                          
  Acq On    : 30 Aug 2023  18:08
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O4201‐01 200X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X081723W.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‐Propanol           3.867     6.4  ug/l    52905   1   5.550  412685  50.0
1‐Hexanol, 2‐et...  12.219     5.3  ug/l    60309   4  12.024  569493  50.0
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