
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN040122\
  Data File : VN071762.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  18:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 21   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: VN071762.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.240    37   43   45 rBV    46626     85135   2.59%   0.455%
  2   4.298   374  393  400 rBV7   10326     37215   1.13%   0.199%
  3   4.587   430  442  452 rBV3   15917     56332   1.72%   0.301%
  4   5.087   517  527  535 rBV8   11022     39619   1.21%   0.212%
  5   7.145   869  877  886 rVB4   15557     47653   1.45%   0.255%
 
  6   8.022  1014 1026 1031 rBV   389945    964732  29.39%   5.157%
  7   8.086  1031 1037 1047 rVV   756578   1719191  52.37%   9.190%
  8   8.169  1047 1051 1060 rVB7   17037     44956   1.37%   0.240%
  9   8.433  1088 1096 1109 rBV   416377    955073  29.09%   5.105%
 10   8.616  1121 1127 1136 rVV2   30071     78697   2.40%   0.421%
 
 11   8.704  1138 1142 1155 rVB7   11125     32846   1.00%   0.176%
 12   8.969  1177 1187 1207 rBV  1098123   2313976  70.48%  12.369%
 13   9.880  1336 1342 1350 rVB2   25735     54667   1.67%   0.292%
 14  10.016  1350 1365 1374 rBV3   61234    144221   4.39%   0.771%
 15  10.439  1428 1437 1452 rBV  1792904   3282984 100.00%  17.549%
 
 16  10.639  1461 1471 1478 rVV    61750    117499   3.58%   0.628%
 17  10.710  1478 1483 1489 rVB    47439     83487   2.54%   0.446%
 18  11.745  1649 1659 1671 rBV  1641377   2979332  90.75%  15.926%
 19  12.574  1794 1800 1808 rBV2   41508     71635   2.18%   0.383%
 20  12.727  1818 1826 1837 rBV  1180589   2026897  61.74%  10.835%
 
 21  12.916  1853 1858 1864 rVB    54622     88912   2.71%   0.475%
 22  13.674  1979 1987 1999 rBV  1221416   2111999  64.33%  11.290%
 23  13.833  2009 2014 2017 rVV    85243    137838   4.20%   0.737%
 24  13.874  2017 2021 2026 rVV   203741    342940  10.45%   1.833%
 25  13.915  2026 2028 2036 rVV4   28893     39807   1.21%   0.213%
 
 26  14.004  2036 2043 2047 rVB4   25404     39545   1.20%   0.211%
 27  14.215  2074 2079 2084 rVV2   22970     36734   1.12%   0.196%
 28  14.321  2092 2097 2103 rVV   118690    204812   6.24%   1.095%
 29  14.462  2115 2121 2125 rVV3   20820     35686   1.09%   0.191%
 30  14.533  2125 2133 2144 rVB    98230    168909   5.14%   0.903%
 
 31  14.927  2192 2200 2206 rBV3   52615     99295   3.02%   0.531%
 32  15.192  2239 2245 2249 rBV6   28854     56777   1.73%   0.303%
 33  15.304  2257 2264 2272 rVB3   38771     98246   2.99%   0.525%
 34  15.557  2302 2307 2312 rBV5   25393     46767   1.42%   0.250%
 35  15.633  2312 2320 2334 rVB7   20663     63055   1.92%   0.337%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN040122\
  Data File : VN071762.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  18:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 21   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
 
 
                        Sum of corrected areas:    18707469
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN040122\
  Data File : VN071762.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  18:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 21   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
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN040122\
  Data File : VN071762.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  18:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 21   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  Benzene, 1,1'‐(1,5‐hexadien...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.874    8.12 ug/l       342940   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.674

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Deltacyclene                        118 C9H10          007785‐10‐6 72
 2 Benzene, 1,1'‐(1,5‐hexadiene‐1,6... 234 C18H18         004439‐45‐6 53
 3 4‐Ethynylaniline                    117 C8H7N          014235‐81‐5 49
 4 Indole                              117 C8H7N          000120‐72‐9 49
 5 Indolizine                          117 C8H7N          000274‐40‐8 46

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2021 (13.874 min): VN071762.D\data.ms (-2017) (-
117.1

91.0
63.039.0 207.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10184: Deltacyclene
117.0

91.0
39.0

65.0

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

5000

m/z-->

Abundance #116417: Benzene, 1,1'-(1,5-hexadiene-1,6-diyl)bis-
117.0

91.0
39.0 65.0 234.0143.0 178.0202.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9746: 4-Ethynylaniline
117.0

89.0

63.0
39.0

13.50 14.00

m/z 117.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 118.10   49.09%

13.50 14.00

m/z 115.00   33.31%

13.50 14.00

m/z  91.05   13.77%

13.50 14.00

m/z 116.05   10.67%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN040122\
  Data File : VN071762.D                                          
  Acq On    : 01 Apr 2022  18:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N2090‐12
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 21   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, 1,1'‐(...  13.874     8.1  ug/l   342940   4  13.674 2112000  50.0
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