
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   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\82N060822W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN072772.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.287   381  391  404 rBV    49714    151013   1.32%   0.246%
  2   8.016  1016 1025 1031 rBV2  244703    602154   5.27%   0.979%
  3   8.081  1031 1036 1047 rVB2  267452    610434   5.35%   0.993%
  4   8.451  1086 1099 1117 rBV3  650713   1872462  16.40%   3.046%
  5   8.963  1178 1186 1199 rBV   399571    831576   7.28%   1.353%
 
  6  10.439  1427 1437 1442 rBV   884952   1667099  14.60%   2.712%
  7  10.504  1442 1448 1471 rVB  6296883  11418014 100.00%  18.573%
  8  11.739  1651 1658 1668 rBV   576268   1034972   9.06%   1.683%
  9  11.845  1668 1676 1685 rVV  1252062   2155565  18.88%   3.506%
 10  11.945  1685 1693 1713 rVB  4448060   8320064  72.87%  13.533%
 
 11  12.274  1741 1749 1760 rBV  2956166   4999791  43.79%   8.133%
 12  12.574  1794 1800 1807 rBV    81574    130285   1.14%   0.212%
 13  12.727  1819 1826 1837 rVB   754027   1260373  11.04%   2.050%
 14  12.916  1851 1858 1863 rBV   249200    399724   3.50%   0.650%
 15  12.980  1863 1869 1873 rVV  1293840   2272081  19.90%   3.696%
 
 16  13.010  1873 1874 1878 rVV   538373    633431   5.55%   1.030%
 17  13.057  1878 1882 1894 rVB   643747   1001332   8.77%   1.629%
 18  13.215  1903 1909 1917 rBV   697589   1134061   9.93%   1.845%
 19  13.363  1927 1934 1949 rVB  2979658   4762265  41.71%   7.746%
 20  13.674  1980 1987 1988 rBV   581831    882138   7.73%   1.435%
 
 21  13.704  1988 1992 1999 rVB  1126651   1899314  16.63%   3.089%
 22  13.874  2015 2021 2037 rVB3  859450   2108175  18.46%   3.429%
 23  14.062  2047 2053 2058 rBV2  112792    195818   1.71%   0.319%
 24  14.127  2058 2064 2067 rVV   248328    431782   3.78%   0.702%
 25  14.157  2067 2069 2074 rVV   222582    282759   2.48%   0.460%
 
 26  14.215  2074 2079 2084 rVV   380268    600054   5.26%   0.976%
 27  14.274  2084 2089 2093 rVV    77874    133579   1.17%   0.217%
 28  14.327  2093 2098 2107 rVB2  275510    465367   4.08%   0.757%
 29  14.457  2114 2120 2126 rVB   154134    247184   2.16%   0.402%
 30  14.539  2126 2134 2137 rBV   298855    516590   4.52%   0.840%
 
 31  14.574  2137 2140 2145 rVB   443753    646711   5.66%   1.052%
 32  14.804  2174 2179 2185 rBV   361901    573732   5.02%   0.933%
 33  14.927  2191 2200 2206 rBV3  705505   1486119  13.02%   2.417%
 34  15.080  2220 2226 2234 rVV3  134249    252700   2.21%   0.411%
 35  15.192  2234 2245 2257 rVV3  153439    546622   4.79%   0.889%
 
 36  15.304  2257 2264 2273 rVB4  136290    328495   2.88%   0.534%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   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\82N060822W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.504  2290 2298 2306 rBV  1368310   2548022  22.32%   4.145%
 38  15.668  2321 2326 2340 rVB2   59371    140986   1.23%   0.229%
 39  15.804  2340 2349 2357 rBV   105734    217148   1.90%   0.353%
 40  15.980  2365 2379 2384 rBV2   76855    230786   2.02%   0.375%
 
 41  16.186  2406 2414 2428 rVB5   64613    180372   1.58%   0.293%
 42  16.615  2478 2487 2502 rVB   584641   1306767  11.44%   2.126%
 
 
                        Sum of corrected areas:    61477916
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.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

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000

Time-->

Abundance TIC: VN072772.D\data.ms

 4.287

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000

Time-->

Abundance TIC: VN072772.D\data.ms

 8.016 8.081
 8.451

 8.963

10.439
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11.739

11.8
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0

1000000

2000000
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Abundance TIC: VN072772.D\data.ms

1.945

12.274

12.574

12.727

12.916

12.980

13.01013.05713.215

13.363

13.674

13.704
13.874

14.06214.12714.15714.215
14.274

14.32714.45714.539
14.57414.804

14.927

15.08015.19215.304
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.980  128.78 ug/l      2272080   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 95
 2 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 94
 3 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91
 4 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 91
 5 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1869 (12.980 min): VN072772.D\data.ms (-1863) (-
105.0

77.039.0
141.1 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10722: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

39.0 77.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10723: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

39.0 77.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10728: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

77.039.015.0

13.00

m/z 105.00  100.00%

13.00

m/z 120.05   29.80%

13.00

m/z  76.95   13.04%

13.00

m/z  91.00   12.63%

13.00

m/z  78.95    9.25%

82N060822W.M Mon Jun 13 12:13:54 2022                                                      Page: 4

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
40805



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.216   64.28 ug/l      1134060   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 94
 2 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 93
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 5 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1909 (13.215 min): VN072772.D\data.ms (-1903) (-
105.0

77.039.0
57.9 121.9 156.2

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10722: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

39.0 77.0
59.0 122.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10727: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

79.0
39.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10691: Mesitylene
105.0

77.039.0 59.015.0 122.0

13.00 13.50

m/z 105.00  100.00%

13.00 13.50

m/z 120.05   28.74%

13.00 13.50

m/z  77.00   13.52%

13.00 13.50

m/z  91.00   12.25%

13.00 13.50

m/z  78.95    9.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Indane                          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.874  119.49 ug/l      2108180   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 87
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 70
 3 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 68
 4 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 64
 5 Bicyclo[4.2.0]octa‐1,3,5‐triene,... 118 C9H10          055337‐80‐9 59

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2021 (13.874 min): VN072772.D\data.ms (-2015) (-
117.0

91.0
63.039.0

134.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10206: Benzene, 1-ethenyl-2-methyl-
117.0

91.0

39.0 58.0
75.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10192: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0

65.039.0

13.50 14.00

m/z 117.00  100.00%

13.50 14.00

m/z 118.05   57.25%

13.50 14.00

m/z 115.00   34.63%

13.50 14.00

m/z  91.00   16.87%

13.50 14.00

m/z  62.95   10.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.215   34.01 ug/l       600054   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 96
 2 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 96
 3 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 95
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 5 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 95

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2079 (14.215 min): VN072772.D\data.ms (-2074) (-
119.1

91.0
39.0 65.0

136.0 153.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17087: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.0 135.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17085: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.0 135.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17105: Benzene, 1-methyl-3-(1-methylethyl)-
119.0

91.0
65.041.0 135.015.0

14.00 14.50

m/z 119.05  100.00%

14.00 14.50

m/z 134.05   28.60%

14.00 14.50

m/z  91.00   18.58%

14.00 14.50

m/z  77.00   10.66%

14.00 14.50

m/z 105.05   10.44%
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Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
40805



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.539   29.28 ug/l       516590   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 97
 2 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 96
 3 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 96
 4 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 94
 5 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 93

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2134 (14.539 min): VN072772.D\data.ms (-2126) (-
119.1

134.0

91.0
39.0 65.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

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

134.0

91.0
41.0 65.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

134.0

91.0
39.0 65.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17066: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

134.0

91.0
41.0 63.0

14.50

m/z 119.05  100.00%

14.50

m/z 134.00   47.05%

14.50

m/z  90.95   17.72%

14.50

m/z 120.05   10.20%

14.50

m/z 114.95    9.07%

82N060822W.M Mon Jun 13 12:13:58 2022                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
40805



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.574   36.66 ug/l       646711   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 97
 2 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 95
 3 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 94
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 93
 5 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 93

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2140 (14.574 min): VN072772.D\data.ms (-2137) (-
119.1

91.0
39.0 65.0

156.0 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17059: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17065: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

91.039.0 65.0

14.50

m/z 119.10  100.00%

14.50

m/z 134.05   41.60%

14.50

m/z  91.00   18.68%

14.50

m/z 120.05   10.62%

14.50

m/z 117.05    8.81%

82N060822W.M Mon Jun 13 12:13:59 2022                                                      Page: 9

Instrument :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dime...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.804   32.52 ug/l       573732   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 96
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 94
 3 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 94
 4 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 93
 5 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2179 (14.804 min): VN072772.D\data.ms (-2174) (-
117.0

91.0
51.0

148.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16162: Benzene, 2-ethenyl-1,4-dimethyl-
117.0

91.0

51.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16128: Benzene, 1-ethenyl-4-ethyl-
117.0

91.0
51.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16152: 1H-Indene, 2,3-dihydro-4-methyl-
117.0

39.0 91.065.0

14.50 15.00

m/z 117.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.00   34.97%

14.50 15.00

m/z 115.00   27.32%

14.50 15.00

m/z 131.00   19.29%

14.50 15.00

m/z  91.00   14.84%

82N060822W.M Mon Jun 13 12:14:00 2022                                                      Page: 10
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐     Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.927   84.23 ug/l      1486120   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 96
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 94
 3 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐90‐9 94
 4 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 94
 5 2,4‐Dimethylstyrene                 132 C10H12         002234‐20‐0 93

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2200 (14.927 min): VN072772.D\data.ms (-2191) (-
117.0

91.0
51.0

147.9 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16149: Benzene, 2-ethenyl-1,4-dimethyl-
117.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16128: Benzene, 1-ethenyl-4-ethyl-
117.0

91.0
51.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16150: Benzene, 2-ethenyl-1,3-dimethyl-
117.0

91.0
66.039.0

15.0

15.00

m/z 116.95  100.00%

15.00

m/z 132.05   35.78%

15.00

m/z 115.00   31.19%

15.00

m/z  91.00   17.33%

15.00

m/z 131.05   16.85%

82N060822W.M Mon Jun 13 12:14:01 2022                                                      Page: 11
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.192   30.98 ug/l       546622   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         053172‐84‐2 89
 2 Benzene, (1,2‐dimethyl‐1‐propenyl)‐ 146 C11H14         000769‐57‐3 87
 3 Benzene, (2‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         056253‐64‐6 62
 4 Benzene, (3‐methyl‐2‐butenyl)‐      146 C11H14         004489‐84‐3 50
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyl‐2‐... 146 C11H14         052161‐57‐6 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2245 (15.192 min): VN072772.D\data.ms (-2234) (-
130.9

91.0

64.939.0
155.1 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25003: Benzene, (1-methyl-1-butenyl)-
131.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25022: Benzene, (1,2-dimethyl-1-propenyl)-
131.0

91.0

39.0
65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25013: Benzene, (2-methyl-1-butenyl)-
131.0

91.0

65.039.0

15.00 15.50

m/z 130.95  100.00%

15.00 15.50

m/z 133.00   91.33%

15.00 15.50

m/z 115.00   33.68%

15.00 15.50

m/z  91.00   29.28%

15.00 15.50

m/z 119.05   24.50%

82N060822W.M Mon Jun 13 12:14:02 2022                                                      Page: 12
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Naphthalene, 2‐methyl‐          Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.615   74.07 ug/l      1306770   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.668

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 2 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 93
 4 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 90
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 72

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2487 (16.615 min): VN072772.D\data.ms (-2478) (-
142.1

115.0

63.0 89.039.0 208.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22143: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22153: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

115.0

63.039.0 89.0

16.20 16.40 16.60

m/z 142.05  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z 141.00   86.49%

16.20 16.40 16.60

m/z 114.95   39.84%

16.20 16.40 16.60

m/z 139.00   11.80%

16.20 16.40 16.60

m/z 143.05   10.20%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN061022\
  Data File : VN072772.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2022  18:12
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3293‐13
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N060822W.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‐ethy...  12.980   128.8  ug/l  2272080   4  13.668  882138  50.0
Benzene, 1‐ethy...  13.216    64.3  ug/l  1134060   4  13.668  882138  50.0
Indane              13.874   119.5  ug/l  2108180   4  13.668  882138  50.0
Benzene, 2‐ethy...  14.215    34.0  ug/l   600054   4  13.668  882138  50.0
Benzene, 1,2,3,...  14.539    29.3  ug/l   516590   4  13.668  882138  50.0
Benzene, 1,2,4,...  14.574    36.7  ug/l   646711   4  13.668  882138  50.0
Benzene, 2‐ethe...  14.804    32.5  ug/l   573732   4  13.668  882138  50.0
Benzene, 1‐ethe...  14.927    84.2  ug/l  1486120   4  13.668  882138  50.0
Benzene, (1‐met...  15.192    31.0  ug/l   546622   4  13.668  882138  50.0
Naphthalene, 2‐...  16.615    74.1  ug/l  1306770   4  13.668  882138  50.0
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