
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   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\82N121422W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN076099.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.812   289  299  313 rBV    21219     65151   1.68%   0.219%
  2   7.441   906  916  924 rBV2   43984    120309   3.10%   0.404%
  3   8.171  1031 1040 1045 rBV2  227327    548256  14.13%   1.839%
  4   8.230  1045 1050 1063 rVB   458206   1043685  26.90%   3.501%
  5   8.606  1101 1114 1124 rBV3  350256   1167254  30.08%   3.915%
 
  6   9.106  1190 1199 1210 rBV   607408   1230642  31.72%   4.128%
  7  10.571  1439 1448 1453 rBV   898035   1647515  42.46%   5.526%
  8  10.635  1453 1459 1472 rVB  2105367   3880285 100.00%  13.015%
  9  11.871  1661 1669 1679 rBV   791766   1393479  35.91%   4.674%
 10  11.965  1679 1685 1695 rVB   332524    582035  15.00%   1.952%
 
 11  12.071  1695 1703 1718 rBV  1502683   2930575  75.52%   9.830%
 12  12.400  1749 1759 1768 rBV  1321332   2251610  58.03%   7.552%
 13  12.700  1804 1810 1817 rVB    54468    101038   2.60%   0.339%
 14  12.853  1824 1836 1845 rVB   641483   1088931  28.06%   3.653%
 15  13.041  1862 1868 1872 rBV    54148     88001   2.27%   0.295%
 
 16  13.100  1872 1878 1881 rVV   551550    903064  23.27%   3.029%
 17  13.135  1881 1884 1887 rVV   279467    429240  11.06%   1.440%
 18  13.176  1887 1891 1898 rVB   356979    565543  14.57%   1.897%
 19  13.341  1912 1919 1926 rBV   325881    556477  14.34%   1.867%
 20  13.482  1936 1943 1951 rBV   947279   1550170  39.95%   5.200%
 
 21  13.617  1956 1966 1971 rBV4   22136     68943   1.78%   0.231%
 22  13.676  1971 1976 1981 rBV2   43151     71168   1.83%   0.239%
 23  13.794  1989 1996 1999 rBV   775324   1409485  36.32%   4.728%
 24  13.953  2017 2023 2024 rVV    63745     75544   1.95%   0.253%
 25  13.994  2025 2030 2047 rVV3  370017   1145058  29.51%   3.841%
 
 26  14.117  2047 2051 2056 rVV4   23053     43275   1.12%   0.145%
 27  14.182  2057 2062 2068 rVB2   72635    132232   3.41%   0.444%
 28  14.247  2068 2073 2076 rBV   109092    191176   4.93%   0.641%
 29  14.276  2076 2078 2082 rVV    99528    126671   3.26%   0.425%
 30  14.335  2082 2088 2094 rVV   192804    313634   8.08%   1.052%
 
 31  14.400  2094 2099 2102 rVV2   30093     51227   1.32%   0.172%
 32  14.447  2102 2107 2116 rVB3  118284    205944   5.31%   0.691%
 33  14.576  2124 2129 2135 rVB    75943    133669   3.44%   0.448%
 34  14.659  2135 2143 2146 rBV   141817    239784   6.18%   0.804%
 35  14.694  2146 2149 2154 rVV   210371    304151   7.84%   1.020%
 
 36  14.776  2160 2163 2172 rVB4   22666     39982   1.03%   0.134%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   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\82N121422W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.882  2172 2181 2184 rBV6   24365     51532   1.33%   0.173%
 38  14.929  2184 2189 2194 rBV   125074    211017   5.44%   0.708%
 39  15.053  2201 2210 2216 rBV3  266879    659582  17.00%   2.212%
 40  15.111  2216 2220 2230 rVB3   33213     86857   2.24%   0.291%
 
 41  15.211  2231 2237 2245 rBV   135296    254726   6.56%   0.854%
 42  15.323  2245 2256 2263 rBV4   79595    243993   6.29%   0.818%
 43  15.441  2269 2276 2285 rVB3   74159    192417   4.96%   0.645%
 44  15.641  2304 2310 2316 rBV    85640    160638   4.14%   0.539%
 45  15.706  2316 2321 2325 rVV    37498     66079   1.70%   0.222%
 
 46  15.753  2325 2329 2331 rVV3   30748     46601   1.20%   0.156%
 47  15.788  2332 2335 2348 rVB4   36009    118028   3.04%   0.396%
 48  15.947  2355 2362 2372 rBV    53070    110108   2.84%   0.369%
 49  16.129  2380 2393 2394 rBV3   49772     95489   2.46%   0.320%
 50  16.170  2395 2400 2410 rVV3  117570    259769   6.69%   0.871%
 
 51  16.264  2410 2416 2421 rVV5   25812     54702   1.41%   0.183%
 52  16.341  2421 2429 2444 rVB6   41885    154330   3.98%   0.518%
 53  16.511  2448 2458 2467 rBV3   84869    218097   5.62%   0.732%
 54  16.717  2483 2493 2499 rBV3   50449    133932   3.45%   0.449%
 
 
                        Sum of corrected areas:    29813100
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.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\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.100   32.04 ug/l       903064   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 95
 2 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 95
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91
 5 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 91

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1878 (13.100 min): VN076099.D\data.ms (-1872) (-
105.1

77.0
39.1 58.9 174.2131.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10719: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

77.039.0 58.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10720: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

77.039.0 58.018.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10695: Mesitylene
105.0

77.039.0 58.0

13.00 13.50

m/z 105.10  100.00%

13.00 13.50

m/z 120.10   32.31%

13.00 13.50

m/z  91.10   12.00%

13.00 13.50

m/z  77.05   11.65%

13.00 13.50

m/z 106.10    8.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.341   19.74 ug/l       556477   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 94
 2 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 93
 3 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 4 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91
 5 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1919 (13.341 min): VN076099.D\data.ms (-1912) (-
105.1

77.0
39.0 57.4 141.0159.3

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10719: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

77.039.0 58.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10726: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

77.0
51.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10720: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

77.039.0 58.018.0

13.00 13.50

m/z 105.05  100.00%

13.00 13.50

m/z 120.10   32.24%

13.00 13.50

m/z  77.00   11.84%

13.00 13.50

m/z  91.05   11.34%

13.00 13.50

m/z 106.10    9.65%

82N121422W.M Thu Jan 05 13:52:40 2023                                                      Page: 5

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
33886



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Indane                          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.994   40.62 ug/l      1145060   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 93
 2 1‐Methyl‐2‐tetralone                160 C11H12O        004024‐14‐0 78
 3 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 76
 4 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 72
 5 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2030 (13.994 min): VN076099.D\data.ms (-2025) (-
117.1

91.1
63.039.0 156.1 185.1
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m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0
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0
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m/z-->

Abundance #36156: 1-Methyl-2-tetralone
117.0

160.0

91.0
51.0

27.0 139.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #10197: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0
27.0

14.00

m/z 117.10  100.00%

14.00

m/z 118.05   53.98%

14.00

m/z 115.10   33.93%

14.00

m/z 105.10   15.83%

14.00

m/z  91.10   14.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.335   11.13 ug/l       313634   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 95
 2 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 95
 3 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 95
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 94

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2088 (14.335 min): VN076099.D\data.ms (-2082) (-
119.1

91.1
65.039.0 145.1 174.3

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #17072: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.015.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16995: p-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16997: o-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0

14.00 14.50

m/z 119.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 134.15   29.92%

14.00 14.50

m/z  91.10   14.95%

14.00 14.50

m/z 120.05    9.90%

14.00 14.50

m/z 117.10    8.55%

82N121422W.M Thu Jan 05 13:52:43 2023                                                      Page: 7

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
33886



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.659    8.51 ug/l       239784   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 97
 2 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 97
 3 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 95
 4 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 94
 5 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 93

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2143 (14.659 min): VN076099.D\data.ms (-2135) (-
119.1

91.0
65.138.9 145.2 174.2 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17059: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17065: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

91.039.0 65.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 134.20   48.76%

14.50 15.00

m/z  91.05   13.62%

14.50 15.00

m/z 120.10   10.96%

14.50 15.00

m/z 133.20   10.54%

82N121422W.M Thu Jan 05 13:52:44 2023                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
33886



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.694   10.79 ug/l       304151   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 95
 2 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 94
 3 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 94
 4 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2149 (14.694 min): VN076099.D\data.ms (-2146) (-
119.1

91.0
39.0 65.0 174.2141.2 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17075: Benzene, 1-ethyl-3,5-dimethyl-
119.0

91.065.039.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17062: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

39.0 91.0
65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17061: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 134.20   45.16%

14.50 15.00

m/z  91.00   15.78%

14.50 15.00

m/z 120.10   10.23%

14.50 15.00

m/z  77.00    9.28%

82N121422W.M Thu Jan 05 13:52:45 2023                                                      Page: 9

Instrument :
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33886



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐     Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.053   23.40 ug/l       659582   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 94
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 91
 3 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 91
 4 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 90
 5 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 87

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2210 (15.053 min): VN076099.D\data.ms (-2201) (-
117.1

91.0
65.039.0 148.1167.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16128: Benzene, 1-ethenyl-4-ethyl-
117.0

91.0
51.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16152: 1H-Indene, 2,3-dihydro-4-methyl-
117.0

39.0 91.065.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16149: Benzene, 2-ethenyl-1,4-dimethyl-
117.0

91.0

51.0
27.0

15.00

m/z 117.10  100.00%

15.00

m/z 132.05   37.53%

15.00

m/z 115.05   25.73%

15.00

m/z 131.05   19.97%

15.00

m/z 119.05   19.51%

82N121422W.M Thu Jan 05 13:52:46 2023                                                      Page: 10

Instrument :
MSVOA_N
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33886



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrah...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.211    9.04 ug/l       254726   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐    132 C10H12         000119‐64‐2 95
 2 2H‐Inden‐2‐one, 1,3‐dihydro‐        132 C9H8O          000615‐13‐4 53
 3 4‐Methylpyrrolo[1,2‐a]pyrazine      132 C8H8N2         064608‐60‐2 47
 4 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐90‐9 38
 5 2‐Propyl‐1‐indanone                 174 C12H14O        092013‐10‐0 35

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2237 (15.211 min): VN076099.D\data.ms (-2231) (-
104.1

132.1

77.051.0
167.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16158: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-
104.0

132.0

78.051.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16679: 2H-Inden-2-one, 1,3-dihydro-
104.0

132.078.0
51.0

27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16637: 4-Methylpyrrolo[1,2-a]pyrazine
132.0

104.0

78.052.0

15.00 15.50

m/z 104.05  100.00%

15.00 15.50

m/z 132.05   52.70%

15.00 15.50

m/z  91.05   44.79%

15.00 15.50

m/z 115.10   20.97%

15.00 15.50

m/z 131.00   14.42%

82N121422W.M Thu Jan 05 13:52:47 2023                                                      Page: 11

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
33886



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.323    8.66 ug/l       243993   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         053172‐84‐2 89
 2 Benzene, (1,2‐dimethyl‐1‐propenyl)‐ 146 C11H14         000769‐57‐3 52
 3 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3,5‐trimethyl‐ 146 C11H14         000769‐25‐5 50
 4 Benzene, 1,4‐diethyl‐2‐methyl‐      148 C11H16         013632‐94‐5 49
 5 Ethanone, 1‐(4‐ethylphenyl)‐        148 C10H12O        000937‐30‐4 46

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2256 (15.323 min): VN076099.D\data.ms (-2245) (-
133.2

91.1

51.1
168.2 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25003: Benzene, (1-methyl-1-butenyl)-
131.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25022: Benzene, (1,2-dimethyl-1-propenyl)-
131.0

91.0

39.0
65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25023: Benzene, 2-ethenyl-1,3,5-trimethyl-
131.0

91.0

39.0
65.0

15.0

15.00 15.50

m/z 133.20  100.00%

15.00 15.50

m/z 131.05   94.63%

15.00 15.50

m/z 148.20   40.48%

15.00 15.50

m/z 119.10   32.22%

15.00 15.50

m/z 115.05   29.76%

82N121422W.M Thu Jan 05 13:52:48 2023                                                      Page: 12

Instrument :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown16.170                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.170    9.22 ug/l       259769   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐ethyl‐1‐propenyl)‐      146 C11H14         004701‐36‐4 45
 2 1(2H)‐Naphthalenone, 3,4‐dihydro‐   146 C10H10O        000529‐34‐0 43
 3 5H‐Benzocycloheptene,6,7,8,9‐tet... 146 C11H14         001075‐16‐7 38
 4 Benzene, 1‐pentenyl‐                146 C11H14         000826‐18‐6 35
 5 Bicyclo[4.2.1]nona‐2,4,7‐triene,... 146 C11H14         1000164‐42‐6 30

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2400 (16.170 min): VN076099.D\data.ms (-2395) (-
118.1

146.1

91.0
63.039.0 170.4 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25009: Benzene, (1-ethyl-1-propenyl)-
117.0

146.091.0

39.0
65.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #24952: 1(2H)-Naphthalenone, 3,4-dihydro-
118.0

146.0
90.0

63.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25037: 5H-Benzocycloheptene,6,7,8,9-tetrahydro-
146.0

104.0

77.0

16.00 16.50

m/z 118.05  100.00%

16.00 16.50

m/z 146.05   59.28%

16.00 16.50

m/z 117.05   53.88%

16.00 16.50

m/z 131.05   39.44%

16.00 16.50

m/z 105.10   32.49%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN010423\
  Data File : VN076099.D                                          
  Acq On    : 04 Jan 2023  22:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1019‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N121422W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, 1‐ethy...  13.100    32.0  ug/l   903064   4  13.794 1409490  50.0
Benzene, 1‐ethy...  13.341    19.7  ug/l   556477   4  13.794 1409490  50.0
Indane              13.994    40.6  ug/l  1145060   4  13.794 1409490  50.0
Benzene, 4‐ethy...  14.335    11.1  ug/l   313634   4  13.794 1409490  50.0
Benzene, 1,2,3,...  14.659     8.5  ug/l   239784   4  13.794 1409490  50.0
Benzene, 1‐ethy...  14.694    10.8  ug/l   304151   4  13.794 1409490  50.0
Benzene, 1‐ethe...  15.053    23.4  ug/l   659582   4  13.794 1409490  50.0
Naphthalene, 1,...  15.211     9.0  ug/l   254726   4  13.794 1409490  50.0
Benzene, (1‐met...  15.323     8.7  ug/l   243993   4  13.794 1409490  50.0
unknown16.170       16.170     9.2  ug/l   259769   4  13.794 1409490  50.0
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