
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN060123\
  Data File : VN078014.D                                          
  Acq On    : 01 Jun 2023  16:50
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   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\82N051523W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN078014.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.089    19   23   31 rVB4   18561     30290   1.12%   0.191%
  2   2.395    66   75   76 rBV6   20325     45007   1.66%   0.283%
  3   2.818   142  147  154 rVB4   29922     51708   1.91%   0.325%
  4   8.177  1047 1058 1062 rBV   348454    813287  29.97%   5.117%
  5   8.235  1062 1068 1077 rVB   625731   1410407  51.98%   8.874%
 
  6   8.459  1097 1106 1115 rBV2   38585     86995   3.21%   0.547%
  7   8.588  1118 1128 1137 rBV2  352582    804398  29.65%   5.061%
  8   8.977  1186 1194 1200 rBV3   34096     75214   2.77%   0.473%
  9   9.112  1208 1217 1225 rBV   887174   1814831  66.89%  11.418%
 10  10.577  1458 1466 1473 rBV  1363733   2504441  92.30%  15.757%
 
 11  10.641  1474 1477 1484 rVB    50604     81220   2.99%   0.511%
 12  11.876  1679 1687 1702 rVB  1158809   2195018  80.90%  13.810%
 13  12.471  1773 1788 1789 rBV   144946    425176  15.67%   2.675%
 14  12.859  1848 1854 1861 rVB   822555   1434838  52.88%   9.027%
 15  13.800  2007 2014 2032 rBV2 1007810   2713320 100.00%  17.071%
 
 16  14.135  2065 2071 2084 rVB2  103136    383151  14.12%   2.411%
 17  15.323  2270 2273 2283 rVB2   41573     92703   3.42%   0.583%
 18  15.476  2293 2299 2316 rVB   303433    751510  27.70%   4.728%
 19  15.817  2352 2357 2358 rBV4   57103     81449   3.00%   0.512%
 20  16.723  2505 2511 2516 rBV5   39538     99195   3.66%   0.624%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    15894158
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN060123\
  Data File : VN078014.D                                          
  Acq On    : 01 Jun 2023  16:50
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N051523W.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\VN060123\
  Data File : VN078014.D                                          
  Acq On    : 01 Jun 2023  16:50
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N051523W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1,...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.470    9.69 ug/l       425176   Chlorobenzene‐d5           11.876

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1,3‐tri... 160 C12H16         002613‐76‐5 95
 2 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 160 C12H16         021564‐91‐0 94
 3 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 160 C12H16         004175‐54‐6 93
 4 Benzene, 1‐(2‐butenyl)‐2,3‐dimet... 160 C12H16         054340‐85‐1 89
 5 1H‐Inden‐1‐one, 2,3‐dihydro‐3,3‐... 160 C11H12O        026465‐81‐6 89

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1788 (12.470 min): VN078014.D\data.ms (-1773) (-
145.1

115.0
91.0

51.0 172.0 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #36254: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,1,3-trimethyl-
145.0

115.0
91.065.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #36292: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-1,5-dimethyl-
145.0

117.091.039.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #36287: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-1,4-dimethyl-
145.0

115.0
39.0 91.015.0 63.0

12.50

m/z 145.05  100.00%

12.50

m/z 160.05   36.62%

12.50

m/z 132.05   21.47%

12.50

m/z 115.00   20.06%

12.50

m/z 128.00   17.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN060123\
  Data File : VN078014.D                                          
  Acq On    : 01 Jun 2023  16:50
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N051523W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown14.135                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.135    7.06 ug/l       383151   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.800

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐chloro‐2,2‐dimethylc... 180 C11H13Cl       013153‐97‐4 11
 2 4‐(Methylthio)thiophenol            156 C7H8S2         001122‐97‐0 11
 3 1,8‐Nonadien‐3‐yne, 2,8‐dimethyl... 160 C12H16         076003‐41‐3 11
 4 1,4‐benzenedicarbonitrile, 2,5‐d... 156 C10H8N2        1000404‐33‐1 11
 5 (S)‐(‐)‐.alpha.‐(1‐Naphthyl)ethy... 171 C12H13N        010420‐89‐0 10

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 2071 (14.135 min): VN078014.D\data.ms (-2065) (-
119.2

145.191.0
67.0

39.0

190.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #54631: Benzene, (1-chloro-2,2-dimethylcyclopropyl)-
129.0

165.0
91.0

41.0 67.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #33510: 4-(Methylthio)thiophenol
156.0

45.0
69.0 97.0

15.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #36285: 1,8-Nonadien-3-yne, 2,8-dimethyl-7-methylene-
145.0

91.0

41.0

117.0

65.0

14.00 14.50

m/z 119.20  100.00%

14.00 14.50

m/z 105.05   92.18%

14.00 14.50

m/z 115.00   66.23%

14.00 14.50

m/z 145.05   62.04%

14.00 14.50

m/z 129.00   60.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN060123\
  Data File : VN078014.D                                          
  Acq On    : 01 Jun 2023  16:50
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N051523W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown15.476                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.476   13.85 ug/l       751510   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.800

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cetene                              224 C16H32         000629‐73‐2 49
 2 1‐Pentadecene                       210 C15H30         013360‐61‐7 49
 3 Oxalic acid, 6‐ethyloct‐3‐yl iso... 286 C16H30O4       1010309‐34‐1 47
 4 Dodecane, 4‐methyl‐                 184 C13H28         006117‐97‐1 46
 5 1‐Tetradecene                       196 C14H28         001120‐36‐1 46

20 40 60 80 100120140160 180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2299 (15.476 min): VN078014.D\data.ms (-2293) (-
57.1

85.0

159.1114.1 187.0 267.0

20 40 60 80 100120140160 180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #104590: Cetene
41.0

69.0

97.0

125.0
224.0154.0

20 40 60 80 100120140160 180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #87651: 1-Pentadecene
43.0

83.0

111.0
210.0140.0 182.0

20 40 60 80 100120140160 180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #181425: Oxalic acid, 6-ethyloct-3-yl isobutyl ester
57.0

85.0

141.0
29.0

185.0

15.50

m/z  57.10  100.00%

15.50

m/z  43.05   93.69%

15.50

m/z  71.05   84.44%

15.50

m/z  55.10   80.59%

15.50

m/z  41.10   74.08%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN060123\
  Data File : VN078014.D                                          
  Acq On    : 01 Jun 2023  16:50
  Operator  : JC\MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N051523W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1H‐Indene, 2,3‐...  12.470     9.7  ug/l   425176   3  11.876 2195020  50.0
unknown14.135       14.135     7.1  ug/l   383151   4  13.800 2713320  50.0
unknown15.476       15.476    13.9  ug/l   751510   4  13.800 2713320  50.0
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