
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010224\
  Data File : VN080625.D                                          
  Acq On    : 02 Jan 2024  15:19
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O6038‐03 200X
  Misc      : 1.10g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 10   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_N\methods\82N122723W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN080625.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.365    66   70   78 rVB    20863     35861   1.70%   0.239%
  2   8.165  1046 1056 1061 rBV3  233529    562193  26.67%   3.748%
  3   8.224  1061 1066 1080 rVB   388801    870962  41.32%   5.806%
  4   8.577  1117 1126 1142 rBV2  224214    546155  25.91%   3.641%
  5   9.100  1205 1215 1228 rBV   642000   1310728  62.19%   8.738%
 
  6  10.565  1455 1464 1474 rBV   865763   1615930  76.67%  10.773%
  7  11.865  1676 1685 1695 rBV  1031319   1790677  84.96%  11.938%
  8  11.965  1695 1702 1712 rVB   253772    430016  20.40%   2.867%
  9  12.070  1712 1720 1727 rBV    71273    132706   6.30%   0.885%
 10  12.400  1769 1776 1783 rVB    34208     55712   2.64%   0.371%
 
 11  12.694  1820 1826 1833 rVB    30775     51040   2.42%   0.340%
 12  12.853  1845 1853 1865 rBV   709977   1227022  58.22%   8.180%
 13  13.100  1889 1895 1897 rVV2   37100     60259   2.86%   0.402%
 14  13.129  1897 1900 1904 rVV    41858     71164   3.38%   0.474%
 15  13.170  1904 1907 1915 rVB2   29005     48897   2.32%   0.326%
 
 16  13.335  1929 1935 1942 rVB    29994     51351   2.44%   0.342%
 17  13.482  1952 1960 1966 rBV   111885    178878   8.49%   1.193%
 18  13.794  2006 2013 2021 rVV  1050021   1836001  87.11%  12.240%
 19  13.859  2021 2024 2030 rVB2   29222     44453   2.11%   0.296%
 20  13.953  2030 2040 2041 rBV    26365     35265   1.67%   0.235%
 
 21  13.994  2041 2047 2062 rVB   480678    884172  41.95%   5.895%
 22  14.329  2098 2104 2112 rVV    32560     55697   2.64%   0.371%
 23  14.447  2117 2124 2133 rVB2   33528     70766   3.36%   0.472%
 24  14.929  2200 2206 2216 rVB2   71026    125994   5.98%   0.840%
 25  15.053  2219 2227 2233 rBV4   47493    112329   5.33%   0.749%
 
 26  15.123  2233 2239 2247 rVB3   32791     62902   2.98%   0.419%
 27  15.211  2247 2254 2260 rBV2   70331    136152   6.46%   0.908%
 28  15.311  2266 2271 2281 rVB3   20102     40516   1.92%   0.270%
 29  15.641  2319 2327 2340 rVB  1094263   2107631 100.00%  14.051%
 30  15.747  2340 2345 2355 rVB3   12127     26532   1.26%   0.177%
 
 31  16.782  2512 2521 2522 rBV2  280121    421834  20.01%   2.812%
 
 
                        Sum of corrected areas:    14999795
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010224\
  Data File : VN080625.D                                          
  Acq On    : 02 Jan 2024  15:19
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O6038‐03 200X
  Misc      : 1.10g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N122723W.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_N\Data\VN010224\
  Data File : VN080625.D                                          
  Acq On    : 02 Jan 2024  15:19
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O6038‐03 200X
  Misc      : 1.10g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N122723W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Indane                          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.994   24.08 ug/l       884172   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 93
 2 (Z)‐1‐Phenylpropene                 118 C9H10          000766‐90‐5 64
 3 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 64
 4 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 59
 5 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 59
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Abundance #10214: Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]-non-2-ene
117.0
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65.0 78.052.026.0 104.0

14.00

m/z 117.05  100.00%

14.00

m/z 118.10   56.01%

14.00

m/z 115.05   35.51%

14.00

m/z  91.05   16.37%

14.00

m/z 116.05   11.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010224\
  Data File : VN080625.D                                          
  Acq On    : 02 Jan 2024  15:19
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O6038‐03 200X
  Misc      : 1.10g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N122723W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Naphthalene, 2‐methyl‐          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.782   11.49 ug/l       421834   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 97
 2 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 94
 4 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 64
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0
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m/z-->

Abundance Scan 2521 (16.782 min): VN080625.D\data.ms (-2512) (-
142.1

115.1
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Abundance #22150: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

71.050.0 92.0
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m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22153: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

115.0

63.039.0 89.0

16.40 16.60

m/z 142.05  100.00%

16.40 16.60

m/z 141.00   86.48%

16.40 16.60

m/z 115.05   37.60%

16.40 16.60

m/z 139.05   10.84%

16.40 16.60

m/z 143.05   10.83%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010224\
  Data File : VN080625.D                                          
  Acq On    : 02 Jan 2024  15:19
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O6038‐03 200X
  Misc      : 1.10g/10mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N122723W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Indane              13.994    24.1  ug/l   884172   4  13.794 1836000  50.0
Naphthalene, 2‐...  16.782    11.5  ug/l   421834   4  13.794 1836000  50.0
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