
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN081822\
  Data File : VN074000.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2022  13:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4204‐24DL2 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 1 % 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\82N081522W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN074000.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.087   197  204  211 rVB    37567     77535   2.30%   0.260%
  2   3.481   260  271  283 rVB3   37981    114740   3.40%   0.385%
  3   3.657   290  301  312 rBV3   38637     99115   2.94%   0.333%
  4   3.828   320  330  338 rBV3   21800     58120   1.72%   0.195%
  5   3.928   338  347  360 rVB    99891    271528   8.05%   0.911%
 
  6   4.881   498  509  521 rBV2   32585    101390   3.01%   0.340%
  7   5.110   536  548  570 rVB3   23884    106369   3.15%   0.357%
  8   5.534   609  620  632 rBV6   12807     46533   1.38%   0.156%
  9   6.387   758  765  775 rVB2   20801     55909   1.66%   0.188%
 10   6.534   778  790  796 rBV4   11428     35644   1.06%   0.120%
 
 11   6.816   830  838  850 rVB4   16254     48636   1.44%   0.163%
 12   7.069   867  881  889 rBV4   25148     75466   2.24%   0.253%
 13   7.240   900  910  918 rBV2   32657     89256   2.65%   0.300%
 14   7.769   992 1000 1010 rVB2   48312    119097   3.53%   0.400%
 15   7.951  1021 1031 1036 rBV   415077    986678  29.25%   3.312%
 
 16   8.016  1036 1042 1054 rVB   792799   1800392  53.38%   6.043%
 17   8.375  1092 1103 1115 rBV2  440458   1176449  34.88%   3.949%
 18   8.522  1120 1128 1136 rVV4   21518     53770   1.59%   0.180%
 19   8.904  1184 1193 1208 rBV  1016800   2146160  63.63%   7.204%
 20  10.380  1436 1444 1449 rBV  1434423   2566169  76.08%   8.613%
 
 21  10.445  1449 1455 1470 rVB  1901454   3373009 100.00%  11.322%
 22  11.686  1658 1666 1675 rBV  1516030   2622194  77.74%   8.801%
 23  11.786  1675 1683 1692 rVV  1033886   1719198  50.97%   5.771%
 24  11.892  1693 1701 1715 rVB  1261418   2403124  71.25%   8.066%
 25  12.222  1746 1757 1766 rBV   390632    648738  19.23%   2.178%
 
 26  12.522  1800 1808 1815 rBV   178967    293986   8.72%   0.987%
 27  12.674  1826 1834 1845 rBV  1312932   2217290  65.74%   7.442%
 28  12.863  1859 1866 1871 rBV   183504    290831   8.62%   0.976%
 29  12.921  1871 1876 1879 rVV   129729    207446   6.15%   0.696%
 30  12.957  1879 1882 1885 rVV   136377    201604   5.98%   0.677%
 
 31  12.998  1885 1889 1896 rVB   225234    364786  10.81%   1.224%
 32  13.163  1911 1917 1924 rVB    96323    159811   4.74%   0.536%
 33  13.310  1933 1942 1952 rBV   628377   1004274  29.77%   3.371%
 34  13.616  1986 1994 2007 rBV  1688098   3087071  91.52%  10.362%
 35  13.816  2023 2028 2044 rVB   260961    496988  14.73%   1.668%
 
 36  14.004  2054 2060 2066 rVB2   23275     42745   1.27%   0.143%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN081822\
  Data File : VN074000.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2022  13:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4204‐24DL2 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 1 % 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\82N081522W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.068  2066 2071 2075 rBV3   19177     36072   1.07%   0.121%
 38  14.157  2080 2086 2092 rVB    43921     68985   2.05%   0.232%
 39  14.268  2099 2105 2112 rVB3   26967     44748   1.33%   0.150%
 40  14.480  2136 2141 2144 rBV    27532     42990   1.27%   0.144%
 
 41  14.516  2144 2147 2153 rVB    26018     39784   1.18%   0.134%
 42  14.751  2181 2187 2194 rBV    22498     37794   1.12%   0.127%
 43  14.868  2199 2207 2214 rBV4   48316    101134   3.00%   0.339%
 44  15.433  2293 2303 2311 rBV   109289    215081   6.38%   0.722%
 45  16.533  2481 2490 2496 rBV    19506     44127   1.31%   0.148%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    29792766
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN081822\
  Data File : VN074000.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2022  13:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4204‐24DL2 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N081522W.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
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1.892

12.222

12.522

12.674

12.863
12.92112.957

12.998

13.163

13.310

13.616

13.816

14.00414.06814.15714.26814.48014.51614.75114.868
15.433

16.533

82N081522W.M Tue Aug 23 19:38:39 2022                                                      Page: 3

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
MW-1DL2



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN081822\
  Data File : VN074000.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2022  13:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4204‐24DL2 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N081522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentene, (E)‐                 Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.928    7.54 ug/l       271528   Pentafluorobenzene          8.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentene, (E)‐                      70 C5H10          000646‐04‐8 91
 2 2‐Butene, 2‐methyl‐                  70 C5H10          000513‐35‐9 90
 3 Cyclopropane, 1,1‐dimethyl‐          70 C5H10          001630‐94‐0 87
 4 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐, trans‐  70 C5H10          002402‐06‐4 83
 5 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐, cis‐    70 C5H10          000930‐18‐7 78

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 347 (3.928 min): VN074000.D\data.ms (-338) (-)
55.0

70.1

39.0

62.9

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #642: 2-Pentene, (E)-
55.0

70.039.0

29.0

15.0 62.048.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #647: 2-Butene, 2-methyl-
55.0

70.0
41.0

29.0

15.0 62.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #660: Cyclopropane, 1,1-dimethyl-
55.0

70.039.0

29.0

62.048.0

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  55.00  100.00%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  70.10   51.18%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  39.00   29.57%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  41.00   26.90%

3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  41.95   24.28%

82N081522W.M Tue Aug 23 19:38:40 2022                                                      Page: 4

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
MW-1DL2



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN081822\
  Data File : VN074000.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2022  13:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4204‐24DL2 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N081522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Indane                          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.816    8.05 ug/l       496988   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 91
 2 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 74
 3 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 64
 4 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 64
 5 Benzene, 1,1'‐(1,5‐hexadiene‐1,6... 234 C18H18         004439‐45‐6 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2028 (13.816 min): VN074000.D\data.ms (-2023) (-
117.1

91.0
63.139.1

152.0 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10195: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10194: Benzene, 1-propenyl-
117.0

91.0
39.0

65.0

13.50 14.00

m/z 117.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 118.10   53.31%

13.50 14.00

m/z 115.00   35.14%

13.50 14.00

m/z  91.05   14.47%

13.50 14.00

m/z 116.05    9.91%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN081822\
  Data File : VN074000.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2022  13:20
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4204‐24DL2 100X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N081522W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentene, (E)‐      3.928     7.5  ug/l   271528   1   8.016 1800390  50.0
Indane              13.816     8.0  ug/l   496988   4  13.616 3087070  50.0
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