
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN020322\
  Data File : VN070931.D                                          
  Acq On    :  3 Feb 2022  15:42
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1381‐09 10X
  Misc      : 12.06g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 12   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\82N020222W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN070931.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.770   267  291  292 rBV3   37350     91715   1.62%   0.302%
  2   8.021  2226 2249 2260 rBV   642195   1545739  27.35%   5.083%
  3   8.086  2260 2273 2298 rVB  1356460   3084981  54.59%  10.146%
  4   8.437  2382 2404 2429 rBV   790096   1808294  32.00%   5.947%
  5   8.968  2582 2602 2645 rBV  1948264   4025121  71.22%  13.237%
 
  6  10.440  3132 3151 3185 rBV  2969421   5651297 100.00%  18.585%
  7  11.347  3478 3489 3502 rVB4   78597    138421   2.45%   0.455%
  8  11.551  3556 3565 3577 rBV3   39353     60966   1.08%   0.200%
  9  11.744  3620 3637 3662 rBV  2663596   4812298  85.15%  15.826%
 10  11.991  3722 3729 3737 rBV4   43930     62312   1.10%   0.205%
 
 11  12.254  3815 3827 3841 rBV4   91264    199345   3.53%   0.656%
 12  12.366  3862 3869 3879 rVB2  121554    186760   3.30%   0.614%
 13  12.455  3896 3902 3905 rBV3   57270     65159   1.15%   0.214%
 14  12.731  3991 4005 4023 rBV  2050470   3560706  63.01%  11.710%
 15  12.897  4060 4067 4082 rVB5  140693    245349   4.34%   0.807%
 
 16  13.675  4343 4357 4378 rBV  2222963   3998885  70.76%  13.151%
 17  13.999  4468 4478 4488 rBV5  261890    431885   7.64%   1.420%
 18  14.506  4659 4667 4676 rBV4  280678    438029   7.75%   1.441%
 
 
                        Sum of corrected areas:    30407262
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN020322\
  Data File : VN070931.D                                          
  Acq On    :  3 Feb 2022  15:42
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1381‐09 10X
  Misc      : 12.06g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N020222W.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\VN020322\
  Data File : VN070931.D                                          
  Acq On    :  3 Feb 2022  15:42
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1381‐09 10X
  Misc      : 12.06g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N020222W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Naphthalene, decahydro‐         Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.999    5.40 ug/l       431885   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.675

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐             138 C10H18         000091‐17‐8 97
 2 Naphthalene, decahydro‐, trans‐     138 C10H18         000493‐02‐7 95
 3 Naphthalene, decahydro‐, cis‐       138 C10H18         000493‐01‐6 93
 4 Spiro[4.5]decane                    138 C10H18         000176‐63‐6 70
 5 Cyclodecene                         138 C10H18         003618‐12‐0 68
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Abundance Scan 4478 (13.999 min): VN070931.D\data.ms (-4468) (-
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Abundance #19466: Naphthalene, decahydro-, trans-
138.067.0

41.0 95.0

15.0
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Abundance #19454: Naphthalene, decahydro-, cis-
67.0 96.0

138.0

41.0

14.00

m/z  67.00  100.00%

14.00

m/z  55.00   98.47%

14.00

m/z  41.00   82.69%

14.00

m/z 138.05   71.96%

14.00

m/z  96.00   71.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN020322\
  Data File : VN070931.D                                          
  Acq On    :  3 Feb 2022  15:42
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1381‐09 10X
  Misc      : 12.06g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N020222W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown14.506                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.506    5.48 ug/l       438029   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.675

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dihydromyrcenol, pentafluoroprop... 302 C13H19F5O2     1000463‐72‐1 46
 2 Cyclohexane, 1,1'‐(1,3‐propanedi... 208 C15H28         003178‐24‐3 43
 3 Dihydromyrcenol, trifluoroacetate   252 C12H19F3O2     1000463‐72‐2 43
 4 Dihydromyrcenol, heptafluorobuty... 352 C14H19F7O2     1000463‐72‐0 43
 5 Cyclohexane, 2‐propenyl‐            124 C9H16          002114‐42‐3 35
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m/z-->

Abundance Scan 4667 (14.506 min): VN070931.D\data.ms (-4659) (-
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5000
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Abundance #201374: Dihydromyrcenol, pentafluoropropionate
55.0 82.0

119.0

29.0
205.0147.0 177.0 231.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #85369: Cyclohexane, 1,1'-(1,3-propanediyl)bis-
83.0

55.0

208.0
109.0 137.0 179.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #137620: Dihydromyrcenol, trifluoroacetate
55.0 82.0

123.0
29.0 155.0

181.0

14.50

m/z  83.00  100.00%

14.50

m/z  55.00   85.54%

14.50

m/z  82.00   78.79%

14.50

m/z  41.00   60.29%

14.50

m/z 105.00   48.86%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN020322\
  Data File : VN070931.D                                          
  Acq On    :  3 Feb 2022  15:42
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1381‐09 10X
  Misc      : 12.06g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N020222W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Naphthalene, de...  13.999     5.4  ug/l   431885   4  13.675 3998890  50.0
unknown14.506       14.506     5.5  ug/l   438029   4  13.675 3998890  50.0
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