
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX112421\
  Data File : VX025331.D                                          
  Acq On    : 24 Nov 2021  16:59
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4803‐06 40X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   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\82X111721W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX025331.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.947   298  305  313 rBV     3065      6936   1.12%   0.165%
  2   4.574   564  572  581 rBV     2544      7934   1.28%   0.189%
  3   5.391   693  706  722 rBV    71870    209158  33.82%   4.981%
  4   5.556   722  733  747 rVB   128157    360566  58.30%   8.586%
  5   5.964   788  800  820 rBV    74400    199009  32.18%   4.739%
 
  6   6.763   920  931  947 rBV   193208    455360  73.63%  10.844%
  7   8.653  1233 1241 1253 rBV   388694    618454 100.00%  14.727%
  8  10.055  1465 1471 1486 rBV   406268    535703  86.62%  12.757%
  9  10.842  1594 1600 1606 rBV3    4345      6257   1.01%   0.149%
 10  10.994  1618 1625 1635 rBV   177010    279863  45.25%   6.664%
 
 11  11.085  1635 1640 1652 rVB   319870    425296  68.77%  10.128%
 12  11.975  1781 1786 1789 rBV2    5502      7317   1.18%   0.174%
 13  12.024  1789 1794 1802 rVB   417340    507042  81.99%  12.074%
 14  12.219  1820 1826 1836 rBV     8285     14980   2.42%   0.357%
 15  12.579  1880 1885 1899 rBV   228465    266209  43.04%   6.339%
 
 16  12.823  1920 1925 1929 rBV2   14333     18734   3.03%   0.446%
 17  13.987  2109 2116 2124 rBV9    3242      8771   1.42%   0.209%
 18  14.219  2150 2154 2159 rBV6    3027      6380   1.03%   0.152%
 19  14.615  2216 2219 2226 rBV7    5967     14379   2.32%   0.342%
 20  14.676  2226 2229 2232 rBV5    4615      6857   1.11%   0.163%
 
 21  14.755  2239 2242 2245 rBV3    7692      9050   1.46%   0.216%
 22  14.792  2245 2248 2253 rVB6    4550      6296   1.02%   0.150%
 23  14.853  2254 2258 2262 rBV7    6446     11122   1.80%   0.265%
 24  14.963  2273 2276 2283 rVB7    9757     13907   2.25%   0.331%
 25  15.188  2308 2313 2314 rBV4    7779     12217   1.98%   0.291%
 
 26  15.213  2315 2317 2321 rVB5    6801      8728   1.41%   0.208%
 27  15.420  2347 2351 2356 rVB    27901     39084   6.32%   0.931%
 28  15.481  2358 2361 2362 rBV3    6850      6985   1.13%   0.166%
 29  15.743  2400 2404 2410 rVB3   30229     49678   8.03%   1.183%
 30  15.865  2422 2424 2430 rVB4   13935     20557   3.32%   0.490%
 
 31  16.280  2488 2492 2501 rVB4   15743     43570   7.04%   1.038%
 32  16.712  2560 2563 2568 rVB3   13822     22925   3.71%   0.546%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4199324
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX112421\
  Data File : VX025331.D                                          
  Acq On    : 24 Nov 2021  16:59
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4803‐06 40X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X111721W.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\VX112421\
  Data File : VX025331.D                                          
  Acq On    : 24 Nov 2021  16:59
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4803‐06 40X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X111721W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.994   26.12 ug/l       279863   Chlorobenzene‐d5           10.055

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐butoxy‐                  118 C6H14O2        000111‐76‐2 90
 2 n‐Butyl ether                       130 C8H18O         000142‐96‐1 43
 3 Butane, 1‐(1‐methylpropoxy)‐        130 C8H18O         000999‐65‐5 43
 4 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 38
 5 Propanoic acid, 2‐hydroxyethyl e... 118 C5H10O3        024567‐27‐9 36
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5000

m/z-->

Abundance Scan 1625 (10.994 min): VX025331.D\data.ms (-1618) (-)
57.1

41.1
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71.0 118.1101.0
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Abundance #10025: Ethanol, 2-butoxy-
57.0

41.0
87.0

27.0 71.0 118.0101.0
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m/z-->

Abundance #15668: n-Butyl ether
57.0

41.0

87.0
27.0

101.0 130.073.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15775: Butane, 1-(1-methylpropoxy)-
57.0

41.0

101.0
27.0

73.0 87.0 115.0 130.0

11.00

m/z  57.10  100.00%

11.00

m/z  45.10   37.82%

11.00

m/z  41.10   33.52%

11.00

m/z  87.10   24.70%

11.00

m/z  75.00    9.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX112421\
  Data File : VX025331.D                                          
  Acq On    : 24 Nov 2021  16:59
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4803‐06 40X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X111721W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  7‐Octen‐2‐ol, 2,6‐dimethyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.579   26.25 ug/l       266209   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7‐Octen‐2‐ol, 2,6‐dimethyl‐         156 C10H20O        018479‐58‐8 72
 2 Cyclopentanemethanol, .alpha.,.a... 128 C8H16O         001462‐06‐2 53
 3 2‐Octanol, 2‐methyl‐6‐methylene‐    156 C10H20O        018479‐59‐9 50
 4 2‐Hexanol, 2,3‐dimethyl‐            130 C8H18O         019550‐03‐9 47
 5 1,8‐Nonanediol, 8‐methyl‐           174 C10H22O2       054725‐73‐4 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 1885 (12.579 min): VX025331.D\data.ms (-1880) (-)
59.1

41.1
82.1 123.1

100.9 141.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #32935: 7-Octen-2-ol, 2,6-dimethyl-
59.0

41.0
83.0 123.0103.0 141.0 175.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #14505: Cyclopentanemethanol, .alpha.,.alpha.-dimethyl-
59.0

41.0
95.0

113.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #32960: 2-Octanol, 2-methyl-6-methylene-
59.0

83.0 123.041.0
101.0 141.0

12.50

m/z  59.10  100.00%

12.50

m/z  55.05   29.84%

12.50

m/z  41.10   23.79%

12.50

m/z  67.10   21.55%

12.50

m/z  43.05   20.70%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX112421\
  Data File : VX025331.D                                          
  Acq On    : 24 Nov 2021  16:59
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4803‐06 40X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X111721W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethanol, 2‐butoxy‐  10.994    26.1  ug/l   279863   3  10.055  535703  50.0
7‐Octen‐2‐ol, 2...  12.579    26.3  ug/l   266209   4  12.024  507042  50.0
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