
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN033122\
  Data File : VN071735.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  04:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 40   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\82N033022W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN071735.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.246    37   44   46 rBV3   48180     99380   2.71%   0.478%
  2   4.581   426  441  454 rBV3   23137     95243   2.60%   0.458%
  3   8.022  1016 1026 1031 rBV2  445142   1063753  29.04%   5.120%
  4   8.087  1031 1037 1048 rVB   823792   1854423  50.62%   8.925%
  5   8.439  1085 1097 1115 rBV   455214   1060254  28.94%   5.103%
 
  6   8.969  1177 1187 1198 rBV  1248772   2549218  69.59%  12.270%
  7  10.439  1427 1437 1458 rBV  1992960   3663280 100.00%  17.632%
  8  11.745  1650 1659 1670 rBV  1858934   3312452  90.42%  15.943%
  9  11.839  1670 1675 1685 rVB2   23532     47252   1.29%   0.227%
 10  12.574  1794 1800 1808 rVB    55822     93434   2.55%   0.450%
 
 11  12.727  1819 1826 1837 rBV  1271934   2230551  60.89%  10.736%
 12  12.922  1852 1859 1869 rVB    65324    114444   3.12%   0.551%
 13  13.498  1948 1957 1962 rBV4   25545     61571   1.68%   0.296%
 14  13.674  1979 1987 1999 rBV  1418814   2464067  67.26%  11.860%
 15  13.833  2008 2014 2016 rVV    61641     86837   2.37%   0.418%
 
 16  13.874  2016 2021 2026 rVV   319422    532326  14.53%   2.562%
 17  13.916  2026 2028 2036 rVV2   43630     61499   1.68%   0.296%
 18  13.998  2036 2042 2051 rVB2   42951     71098   1.94%   0.342%
 19  14.145  2059 2067 2073 rBV2   64126    112490   3.07%   0.541%
 20  14.216  2073 2079 2084 rVV    53223     85443   2.33%   0.411%
 
 21  14.327  2092 2098 2104 rVV   185853    317458   8.67%   1.528%
 22  14.398  2104 2110 2115 rVV7   18141     42755   1.17%   0.206%
 23  14.463  2117 2121 2125 rVV2   23052     38028   1.04%   0.183%
 24  14.539  2125 2134 2142 rVB   149428    259851   7.09%   1.251%
 25  14.763  2163 2172 2176 rVB3   24269     48733   1.33%   0.235%
 
 26  14.927  2194 2200 2206 rBV   108290    183825   5.02%   0.885%
 27  15.192  2238 2245 2250 rBV3   29240     52671   1.44%   0.254%
 28  15.298  2255 2263 2272 rVB8   13674     44395   1.21%   0.214%
 29  15.563  2303 2308 2313 rVV2   26264     44913   1.23%   0.216%
 30  15.639  2314 2321 2331 rVB2   38596     85192   2.33%   0.410%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    20776836
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN033122\
  Data File : VN071735.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  04:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N033022W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

2.00 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

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: VN071735.D\data.ms

 2.246  4.581
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500000
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1500000

Time-->
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN033122\
  Data File : VN071735.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  04:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N033022W.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.874   10.80 ug/l       532326   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.674

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 94
 2 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 72
 3 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 59
 4 trans‐Cinnamyl bromide              196 C9H9Br         026146‐77‐0 53
 5 Benzene, (2‐bromocyclopropyl)‐      196 C9H9Br         036617‐02‐4 53

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2021 (13.874 min): VN071735.D\data.ms (-2016) (-
117.1

91.0
63.039.1 206.9149.8

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10178: Indane
117.0

91.058.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10198: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

65.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10190: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0
58.0

27.0

13.50 14.00

m/z 117.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 118.05   54.36%

13.50 14.00

m/z 115.10   36.62%

13.50 14.00

m/z  91.05   12.77%

13.50 14.00

m/z 115.95   10.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN033122\
  Data File : VN071735.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  04:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N033022W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Indan, 1‐methyl‐                Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.327    6.44 ug/l       317458   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.674

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indan, 1‐methyl‐                    132 C10H12         000767‐58‐8 81
 2 1‐Phenyl‐1‐butene                   132 C10H12         000824‐90‐8 72
 3 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 64
 4 Benzene, 2‐butenyl‐                 132 C10H12         001560‐06‐1 64
 5 Benzene, 1,1'‐(1,5‐hexadiene‐1,6... 234 C18H18         004439‐45‐6 53

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2098 (14.327 min): VN071735.D\data.ms (-2092) (-
117.1

91.0
63.039.1 134.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16104: Indan, 1-methyl-
117.0

91.0
39.0 65.0 133.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16107: 1-Phenyl-1-butene
117.0

91.0

51.0 133.027.0 74.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16129: Benzene, 1-ethenyl-3-ethyl-
117.0

91.0
51.0 133.027.0 74.0

14.00 14.50

m/z 117.05  100.00%

14.00 14.50

m/z 115.00   33.44%

14.00 14.50

m/z 132.05   26.27%

14.00 14.50

m/z  91.05   13.97%

14.00 14.50

m/z 118.10   10.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN033122\
  Data File : VN071735.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  04:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N033022W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.539    5.27 ug/l       259851   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.674

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 95
 2 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 95
 3 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 91
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 91

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2134 (14.539 min): VN071735.D\data.ms (-2125) (-
119.1

91.0
135.165.139.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17064: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

91.0
135.041.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

91.0
39.0 135.065.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

39.0 91.0
65.0 135.0

14.50

m/z 119.05  100.00%

14.50

m/z 134.05   49.65%

14.50

m/z  91.05   16.72%

14.50

m/z 133.05   11.01%

14.50

m/z 120.10   10.23%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN033122\
  Data File : VN071735.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  04:27
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐18
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N033022W.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              13.874    10.8  ug/l   532326   4  13.674 2464070  50.0
Indan, 1‐methyl‐    14.327     6.4  ug/l   317458   4  13.674 2464070  50.0
Benzene, 1,2,3,...  14.539     5.3  ug/l   259851   4  13.674 2464070  50.0
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