
                                        Quantitation Report    (QT/LSC Reviewed)
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010322\
  Data File : VN070439.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  16:01
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M5251‐03
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Time: Jan 04 01:34:12 2022
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N122721W.M
  Quant Title  : SW846 8260
  QLast Update : Mon Dec 27 18:47:12 2021
  Response via : Initial Calibration
 
          Compound                   R.T. QIon  Response  Conc Units Dev(Min)
   ‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
   Internal Standards
     1) Pentafluorobenzene          8.083  168  1037381    50.000 ug/l     0.00
    34) 1,4‐Difluorobenzene         8.965  114  1740388    50.000 ug/l     0.00
    63) Chlorobenzene‐d5           11.741  117  1585592    50.000 ug/l     0.00
    72) 1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.672  152   713491    50.000 ug/l     0.00
 
   System Monitoring Compounds                                        
    33) 1,2‐Dichloroethane‐d4       8.437   65   714451    47.900 ug/l    0.00  
     Spiked Amount     50.000   Range  61 ‐ 141    Recovery   =   95.800% 
    35) Dibromofluoromethane        8.021  113   510850    48.513 ug/l    0.00  
     Spiked Amount     50.000   Range  69 ‐ 133    Recovery   =   97.020% 
    50) Toluene‐d8                 10.438   98  2121674    49.322 ug/l    0.00  
     Spiked Amount     50.000   Range  65 ‐ 126    Recovery   =   98.640% 
    62) 4‐Bromofluorobenzene       12.728   95   878276    56.529 ug/l    0.00  
     Spiked Amount     50.000   Range  58 ‐ 135    Recovery   =  113.060% 
 
   Target Compounds                                                   Qvalue
    17) Carbon Disulfide            4.521   76    10697     0.371 ug/l      98
    25) 2‐Butanone                  7.335   43   126999    10.417 ug/l #    86
    31) Cyclohexane                 8.094   56   960856    40.823 ug/l      86
    39) Methylcyclohexane           9.459   83   721240    34.199 ug/l #    86
    40) Benzene                     8.458   78    19518     0.365 ug/l      93
    52) Toluene                    10.502   92  5025967   155.479 ug/l      96
    67) Ethyl Benzene              11.843   91 14868750   241.214 ug/l     100
    68) m/p‐Xylenes                11.942  106 19771070m  881.150 ug/l        
    69) o‐Xylene                   12.278  106  7667801   343.570 ug/l #     1
    73) Isopropylbenzene           12.575  105  1233086    18.610 ug/l      98
    78) n‐propylbenzene            12.919   91  4145284    56.465 ug/l      96
    80) 1,3,5‐Trimethylbenzene     13.055  105  6440200   121.293 ug/l      99
    84) 1,2,4‐Trimethylbenzene     13.356  105 18474263m  361.335 ug/l        
    85) sec‐Butylbenzene           13.498  105   224143m    3.531 ug/l        
    86) p‐Isopropyltoluene         13.613  119   105514     2.116 ug/l #    77
    89) n‐Butylbenzene             13.938   91   234653m    5.642 ug/l        
   ‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 
   (#) = qualifier out of range (m) = manual integration (+) = signals summed
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#1
Pentafluorobenzene
Concen:   50.000 ug/l  
RT:   8.083 min  Scan# 2272
Delta R.T.  ‐0.003 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:168 Resp: 1037381
Ion  Ratio  Lower  Upper
168  100
 99   60.3   41.3   61.9 

Ref

Raw

Sub
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Abundance
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#17
Carbon Disulfide
Concen:    0.371 ug/l  
RT:   4.521 min  Scan# 944
Delta R.T.  ‐0.008 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 76 Resp:   10697
Ion  Ratio  Lower  Upper
 76  100
 78    8.6    7.5   11.3 

Ref

Raw

Sub
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#25
2‐Butanone
Concen:   10.417 ug/l  
RT:   7.335 min  Scan# 1993
Delta R.T.  ‐0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 43 Resp:  126999
Ion  Ratio  Lower  Upper
 43  100
 72   19.7   21.7   32.5#

Ref
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Sub

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 1993 (7.335 min): VN070308.D\data.ms (-1
43.0

77.0

99.9 207.1

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 1993 (7.335 min): VN070439.D\data.ms
43.0

72.1

97.9 207.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 1993 (7.335 min): VN070439.D\data.ms (-1
72.0

45.0 186.0

7.20 7.30 7.40

0

10000

20000

30000

40000

Time-->

Abundance
 7.335

#31
Cyclohexane
Concen:   40.823 ug/l  
RT:   8.094 min  Scan# 2276
Delta R.T.  ‐0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 56 Resp:  960856
Ion  Ratio  Lower  Upper
 56  100
 69   38.4   27.1   40.7 
 84   75.9   73.4  110.0 

Ref
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Sub
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#33
1,2‐Dichloroethane‐d4
Concen:   47.900 ug/l  
RT:   8.437 min  Scan# 2404
Delta R.T.  ‐0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 65 Resp:  714451
Ion  Ratio  Lower  Upper
 65  100
 67   52.4    0.0  103.0 

Ref
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#34
1,4‐Difluorobenzene
Concen:   50.000 ug/l  
RT:   8.965 min  Scan# 2601
Delta R.T.  ‐0.003 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:114 Resp: 1740388
Ion  Ratio  Lower  Upper
114  100
 63   24.2    0.0   37.8 
 88   16.6    0.0   27.4 

Ref
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#35
Dibromofluoromethane
Concen:   48.513 ug/l  
RT:   8.021 min  Scan# 2249
Delta R.T.  0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:113 Resp:  510850
Ion  Ratio  Lower  Upper
113  100
111  102.0   82.2  123.2 
192   19.2   16.9   25.3 

Ref

Raw

Sub
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#39
Methylcyclohexane
Concen:   34.199 ug/l  
RT:   9.459 min  Scan# 2785
Delta R.T.  ‐0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 83 Resp:  721240
Ion  Ratio  Lower  Upper
 83  100
 55   88.1   58.1   87.1#
 98   43.5   38.4   57.6 

Ref
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#40
Benzene
Concen:    0.365 ug/l  
RT:   8.458 min  Scan# 2412
Delta R.T.  0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 78 Resp:   19518
Ion  Ratio  Lower  Upper
 78  100
 77   26.8   18.6   27.8 

Ref
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Sub
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Abundance
 8.458

#50
Toluene‐d8
Concen:   49.322 ug/l  
RT:  10.438 min  Scan# 3150
Delta R.T.  ‐0.002 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 98 Resp: 2121674
Ion  Ratio  Lower  Upper
 98  100
100   64.5   50.4   75.6 

Ref

Raw

Sub
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#52
Toluene
Concen:  155.479 ug/l  
RT:  10.502 min  Scan# 3174
Delta R.T.  ‐0.003 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 92 Resp: 5025967
Ion  Ratio  Lower  Upper
 92  100
 91  172.2  142.0  213.0 

Ref
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Sub
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#62
4‐Bromofluorobenzene
Concen:   56.529 ug/l  
RT:  12.728 min  Scan# 4004
Delta R.T.  ‐0.003 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 95 Resp:  878276
Ion  Ratio  Lower  Upper
 95  100
174   75.3    0.0  187.2 
176   73.1    0.0  181.4 

Ref

Raw

Sub
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#63
Chlorobenzene‐d5
Concen:   50.000 ug/l  
RT:  11.741 min  Scan# 3636
Delta R.T.  ‐0.003 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:117 Resp: 1585592
Ion  Ratio  Lower  Upper
117  100
 82   58.7   42.4   63.6 
119   31.9   25.4   38.2 

Ref

Raw

Sub
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Time-->

Abundance
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#67
Ethyl Benzene
Concen:  241.214 ug/l  
RT:  11.843 min  Scan# 3674
Delta R.T.  0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 91 Resp:14868750
Ion  Ratio  Lower  Upper
 91  100
106   31.9   25.7   38.5 

Ref

Raw

Sub
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0
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Abundance Scan 3674 (11.843 min): VN070308.D\data.ms (-
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#68
m/p‐Xylenes
Concen:  881.150 ug/l m
RT:  11.942 min  Scan# 3711
Delta R.T.  ‐0.011 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:106 Resp:19771070
Ion  Ratio  Lower  Upper
106  100
 91   75.2  160.6  240.8#

Ref

Raw

Sub
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Abundance
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#69
o‐Xylene
Concen:  343.570 ug/l  
RT:  12.278 min  Scan# 3836
Delta R.T.  ‐0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:106 Resp: 7667801
Ion  Ratio  Lower  Upper
106  100
 91    0.0  105.8  317.3#

Ref

Raw

Sub

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0
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m/z-->

Abundance Scan 3836 (12.278 min): VN070308.D\data.ms (-
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40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 3836 (12.278 min): VN070439.D\data.ms
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#72
1,4‐Dichlorobenzene‐d4
Concen:   50.000 ug/l  
RT:  13.672 min  Scan# 4356
Delta R.T.  0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:152 Resp:  713491
Ion  Ratio  Lower  Upper
152  100
115   62.8   27.5   82.5 
150  159.4    0.0  344.4 

Ref

Raw

Sub

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4356 (13.672 min): VN070308.D\data.ms (-
149.9

115.052.0 78.0

206.9

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4356 (13.672 min): VN070439.D\data.ms
150.0

115.0
78.052.0

207.2

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4356 (13.672 min): VN070439.D\data.ms (-
150.0

56.5 113.082.0

13.60 13.70

0

200000

400000

600000

Time-->

Abundance

13.672

#73
Isopropylbenzene
Concen:   18.610 ug/l  
RT:  12.575 min  Scan# 3947
Delta R.T.  ‐0.003 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:105 Resp: 1233086
Ion  Ratio  Lower  Upper
105  100
120   25.8   13.4   40.1 

Ref

Raw

Sub

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 3948 (12.578 min): VN070308.D\data.ms (-
105.0

77.051.0
207.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 3947 (12.575 min): VN070439.D\data.ms
105.0

77.051.0
140.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 3947 (12.575 min): VN070439.D\data.ms (-
120.1

57.8 82.0

12.50 12.60

0

200000

400000

600000

Time-->

Abundance
12.575
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#78
n‐propylbenzene
Concen:   56.465 ug/l  
RT:  12.919 min  Scan# 4075
Delta R.T.  ‐0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 91 Resp: 4145284
Ion  Ratio  Lower  Upper
 91  100
120   21.9   11.9   35.9 

Ref

Raw

Sub

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4075 (12.919 min): VN070308.D\data.ms (-
91.0

120.1
65.0

41.0 207.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4075 (12.919 min): VN070439.D\data.ms
91.0

120.1
65.039.0

206.9

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4075 (12.919 min): VN070439.D\data.ms (-
91.0

120.1
65.039.0

206.9

12.90

0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance
12.919

#80
1,3,5‐Trimethylbenzene
Concen:  121.293 ug/l  
RT:  13.055 min  Scan# 4126
Delta R.T.  ‐0.003 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:105 Resp: 6440200
Ion  Ratio  Lower  Upper
105  100
120   48.8   24.6   73.6 

Ref

Raw

Sub

40 60 80 100 120 140 160 180
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4127 (13.058 min): VN070308.D\data.ms (-
105.0

77.0
53.0 134.0 175.9

40 60 80 100 120 140 160 180
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4126 (13.055 min): VN070439.D\data.ms
105.0

77.039.0
128.0 175.2

40 60 80 100 120 140 160 180
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4126 (13.055 min): VN070439.D\data.ms (-
105.0

77.039.0
128.0

13.00 13.10 13.20

0

1000000

2000000

3000000

4000000

Time-->

Abundance
13.055
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#84
1,2,4‐Trimethylbenzene
Concen:  361.335 ug/l m
RT:  13.356 min  Scan# 4238
Delta R.T.  ‐0.010 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:105 Resp:18474263
Ion  Ratio  Lower  Upper
105  100
120   10.5   22.8   68.4#

Ref

Raw

Sub

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4242 (13.366 min): VN070308.D\data.ms (-
105.0

166.977.039.0 131.9
200.8

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4238 (13.356 min): VN070439.D\data.ms
105.0

77.039.0
128.0 156.0 207.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4238 (13.356 min): VN070439.D\data.ms (-
105.0

77.039.0
128.8 154.9 206.9

13.30 13.40

0

2000000

4000000

6000000

8000000

Time-->

Abundance
13.356

#85
sec‐Butylbenzene
Concen:    3.531 ug/l m
RT:  13.498 min  Scan# 4291
Delta R.T.  ‐0.003 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:105 Resp:  224143
Ion  Ratio  Lower  Upper
105  100
134    0.0   10.4   31.1#

Ref

Raw

Sub

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4292 (13.501 min): VN070308.D\data.ms (-
105.0

134.177.0
51.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4291 (13.498 min): VN070439.D\data.ms
105.0

134.1
77.051.0

207.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4291 (13.498 min): VN070439.D\data.ms (-
134.1

57.1
83.0 207.0

13.45 13.50 13.55

0

50000

100000

Time-->

Abundance
13.498
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#86
p‐Isopropyltoluene
Concen:    2.116 ug/l  
RT:  13.613 min  Scan# 4334
Delta R.T.  0.000 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion:119 Resp:  105514
Ion  Ratio  Lower  Upper
119  100
134   25.6   13.6   40.7 
 91    0.0   11.4   34.1#

Ref

Raw

Sub

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4334 (13.613 min): VN070308.D\data.ms (-
119.1

145.9

91.0
50.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4334 (13.613 min): VN070439.D\data.ms
119.1

91.0

39.0 65.0
148.0 207.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4334 (13.613 min): VN070439.D\data.ms (-
119.1

91.065.039.0 145.8 206.9

13.60 13.65

0

50000

100000

150000

200000

250000

Time-->

Abundance

13.613

#89
n‐Butylbenzene
Concen:    5.642 ug/l m
RT:  13.938 min  Scan# 4455
Delta R.T.  ‐0.002 min
Lab File:   VN070439.D
Acq:  3 Jan 2022  16:01    

Tgt Ion: 91 Resp:  234653
Ion  Ratio  Lower  Upper
 91  100
 92   57.6   25.4   76.0 
134   49.0   13.6   40.8#

Ref

Raw

Sub

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4456 (13.940 min): VN070308.D\data.ms (-
91.0

134.0
65.039.0

207.1

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4455 (13.938 min): VN070439.D\data.ms
91.0

134.1

65.039.0
206.9

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

50

m/z-->

Abundance Scan 4455 (13.938 min): VN070439.D\data.ms (-
91.0

134.0

65.039.0
206.9

13.95

0

100000

200000

300000

Time-->

Abundance

13.938
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