
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN011923\
  Data File : VN076316.D                                          
  Acq On    : 19 Jan 2023  12:31
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1214‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 8   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\82N011623W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN076316.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   7.971   999 1006 1014 rBV2   19155     47666   2.40%   0.405%
  2   8.171  1030 1040 1045 rBV   272520    669253  33.69%   5.683%
  3   8.230  1045 1050 1064 rVB2  548475   1202227  60.52%  10.209%
  4   8.583  1102 1110 1121 rBV   270370    613348  30.88%   5.208%
  5   9.106  1191 1199 1212 rBV   724190   1452315  73.11%  12.332%
 
  6  10.571  1439 1448 1455 rBV  1055678   1986536 100.00%  16.869%
  7  11.865  1661 1668 1681 rVB   944527   1735084  87.34%  14.733%
  8  12.071  1698 1703 1710 rBV2   14610     28446   1.43%   0.242%
  9  12.406  1752 1760 1764 rBV4   12989     27649   1.39%   0.235%
 10  12.523  1764 1780 1785 rBV6   77335    323410  16.28%   2.746%
 
 11  12.853  1823 1836 1845 rVB   769655   1400989  70.52%  11.896%
 12  13.106  1873 1879 1883 rBV4   14018     28619   1.44%   0.243%
 13  13.347  1914 1920 1924 rVV9   10942     27551   1.39%   0.234%
 14  13.482  1938 1943 1948 rBV    19602     32630   1.64%   0.277%
 15  13.623  1958 1967 1970 rBV6   27616     68162   3.43%   0.579%
 
 16  13.794  1989 1996 2003 rBV   892080   1474180  74.21%  12.518%
 17  14.035  2027 2037 2048 rVV6   60641    222144  11.18%   1.886%
 18  14.159  2048 2058 2067 rVB9   26465    114316   5.75%   0.971%
 19  14.565  2121 2127 2128 rBV5   19843     27796   1.40%   0.236%
 20  14.935  2186 2190 2201 rVB9   15737     43349   2.18%   0.368%
 
 21  15.047  2201 2209 2215 rBV5   16756     45948   2.31%   0.390%
 22  15.212  2232 2237 2246 rBV6   16812     36148   1.82%   0.307%
 23  15.641  2305 2310 2317 rBV2   25751     56477   2.84%   0.480%
 24  15.835  2337 2343 2350 rVB8   14192     32763   1.65%   0.278%
 25  16.170  2395 2400 2408 rVB5   19142     40313   2.03%   0.342%
 
 26  16.506  2446 2457 2462 rBV9   14286     39192   1.97%   0.333%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11776511
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN011923\
  Data File : VN076316.D                                          
  Acq On    : 19 Jan 2023  12:31
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1214‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N011623W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80
0

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VN076316.D\data.ms

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VN076316.D\data.ms

 7.971

 8.171

 8.230

 8.583

 9.106

10.571
11.8

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VN076316.D\data.ms

12.071 12.406
12.523

12.853

13.10613.34713.48213.623

13.794

14.035
14.159 14.565 14.93515.04715.212 15.64115.835 16.170 16.506

82N011623W.M Fri Jan 20 17:46:21 2023                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
TJRC-011823-GW

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
TJRC-011823-GW

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
TJRC-011823-GW



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN011923\
  Data File : VN076316.D                                          
  Acq On    : 19 Jan 2023  12:31
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1214‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N011623W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzene, 1‐(2‐butenyl)‐2,3‐...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.524    9.32 ug/l       323410   Chlorobenzene‐d5           11.871

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐(2‐butenyl)‐2,3‐dimet... 160 C12H16         054340‐85‐1 96
 2 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 160 C12H16         001076‐61‐5 95
 3 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 160 C12H16         021693‐54‐9 95
 4 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 160 C12H16         020027‐77‐4 93
 5 Ethanone, 1‐[4‐(1‐methylethenyl)... 160 C11H12O        005359‐04‐6 93
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Abundance Scan 1780 (12.523 min): VN076316.D\data.ms (-1764) (-
145.1

115.1
91.162.941.0 173.1
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Abundance #36235: Benzene, 1-(2-butenyl)-2,3-dimethyl-
145.0

91.0 115.039.0 65.015.0
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Abundance #36303: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-6,7-dimethyl-
145.0

117.0
91.039.0 65.0
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Abundance #36301: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-5,7-dimethyl-
145.0

117.091.039.0 65.0

12.50

m/z 145.05  100.00%

12.50

m/z 160.10   38.90%

12.50

m/z 132.00   26.66%

12.50

m/z 115.05   19.90%

12.50

m/z 128.00   18.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN011923\
  Data File : VN076316.D                                          
  Acq On    : 19 Jan 2023  12:31
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1214‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N011623W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.035    7.53 ug/l       222144   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.794

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 98
 2 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 97
 3 Naphthalene, 1,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐37‐1 96
 4 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 96
 5 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 95

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0
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m/z-->

Abundance Scan 2037 (14.035 min): VN076316.D\data.ms (-2027) (-
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Abundance #33129: Naphthalene, 2,3-dimethyl-
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76.051.027.0
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Abundance #33146: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
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20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000
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Abundance #33134: Naphthalene, 1,7-dimethyl-
156.0

115.0
77.051.027.0 137.0

14.00

m/z 156.15  100.00%

14.00

m/z 141.00   92.95%

14.00

m/z 155.05   28.78%

14.00

m/z 115.05   22.65%

14.00

m/z 128.00   18.91%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN011923\
  Data File : VN076316.D                                          
  Acq On    : 19 Jan 2023  12:31
  Operator  : JC\MD
  Sample    : O1214‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N011623W.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‐(2‐b...  12.524     9.3  ug/l   323410   3  11.871 1735080  50.0
Naphthalene, 2,...  14.035     7.5  ug/l   222144   4  13.794 1474180  50.0
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