
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090122\
  Data File : VN074274.D                                          
  Acq On    : 02 Sep 2022  04:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4354‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 49   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\82N083022W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN074274.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   199  204  213 rVB5   17204     37576   2.01%   0.278%
  2   5.534   607  620  622 rBV4   14688     34450   1.84%   0.255%
  3   7.057   871  879  881 rBV3   15388     26009   1.39%   0.193%
  4   7.951  1020 1031 1036 rBV   171935    410988  21.95%   3.045%
  5   8.016  1036 1042 1052 rVV   274540    650223  34.72%   4.818%
 
  6   8.369  1093 1102 1114 rBV2  202007    485789  25.94%   3.600%
  7   8.545  1123 1132 1140 rBV5   13134     41406   2.21%   0.307%
  8   8.904  1183 1193 1206 rBV   442184    924042  49.34%   6.847%
  9   9.386  1272 1275 1282 rVB5   12453     25440   1.36%   0.189%
 10   9.822  1343 1349 1358 rVB5   15814     33632   1.80%   0.249%
 
 11   9.916  1358 1365 1366 rBV2   12951     21268   1.14%   0.158%
 12   9.945  1367 1370 1379 rVB3   25913     49486   2.64%   0.367%
 13  10.380  1436 1444 1451 rBV   705096   1268175  67.72%   9.397%
 14  10.574  1473 1477 1483 rVB3   15777     26926   1.44%   0.200%
 15  11.680  1656 1665 1675 rBV   682672   1194552  63.79%   8.852%
 
 16  11.786  1675 1683 1693 rVB   622178   1050414  56.09%   7.784%
 17  11.892  1696 1701 1706 rVB3   19866     35239   1.88%   0.261%
 18  12.216  1750 1756 1765 rBV3   14510     25751   1.38%   0.191%
 19  12.516  1802 1807 1815 rVB    53537     82206   4.39%   0.609%
 20  12.668  1826 1833 1843 rBV   564609    952687  50.87%   7.060%
 
 21  12.857  1858 1865 1871 rBV   136288    211248  11.28%   1.565%
 22  13.157  1909 1916 1923 rVB2  100866    160043   8.55%   1.186%
 23  13.304  1932 1941 1950 rBV  1163863   1872760 100.00%  13.877%
 24  13.610  1986 1993 2007 rBV   742715   1310657  69.99%   9.712%
 25  13.815  2016 2028 2034 rBV   435403    814523  43.49%   6.036%
 
 26  14.004  2053 2060 2066 rVV2   44842     79997   4.27%   0.593%
 27  14.068  2066 2071 2074 rVV    52261     88865   4.75%   0.658%
 28  14.098  2074 2076 2081 rVV2   38066     45509   2.43%   0.337%
 29  14.157  2081 2086 2091 rVB    78129    119140   6.36%   0.883%
 30  14.215  2091 2096 2099 rBV3   21388     32669   1.74%   0.242%
 
 31  14.262  2099 2104 2110 rVB2   86396    135945   7.26%   1.007%
 32  14.474  2135 2140 2143 rBV2   52695     85317   4.56%   0.632%
 33  14.515  2143 2147 2153 rVB    96090    144619   7.72%   1.072%
 34  14.745  2181 2186 2191 rBV2   57329     94101   5.02%   0.697%
 35  14.868  2199 2207 2213 rBV3  124400    259792  13.87%   1.925%
 
 36  14.927  2213 2217 2221 rVV6   14322     24567   1.31%   0.182%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090122\
  Data File : VN074274.D                                          
  Acq On    : 02 Sep 2022  04:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4354‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 49   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\82N083022W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.015  2225 2232 2238 rVV4   40678     77071   4.12%   0.571%
 38  15.127  2241 2251 2262 rVV7   24303     77331   4.13%   0.573%
 39  15.245  2262 2271 2277 rVB7   20008     46253   2.47%   0.343%
 40  15.433  2297 2303 2310 rVB   185741    340470  18.18%   2.523%
 
 41  15.527  2316 2319 2327 rVB7   14513     23270   1.24%   0.172%
 42  16.733  2517 2524 2533 rVB4   31919     74696   3.99%   0.554%
 
 
                        Sum of corrected areas:    13495102
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090122\
  Data File : VN074274.D                                          
  Acq On    : 02 Sep 2022  04:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4354‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 49   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083022W.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\VN090122\
  Data File : VN074274.D                                          
  Acq On    : 02 Sep 2022  04:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4354‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 49   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083022W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.157    6.11 ug/l       160043   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.610

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 91
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 90
 5 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 87

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1916 (13.157 min): VN074274.D\data.ms (-1909) (-
105.0

39.0 77.1
59.1 156.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10717: Benzene, 1,2,4-trimethyl-
105.0

77.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10715: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

77.039.0
59.015.0 122.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10694: Mesitylene
105.0

77.039.0 59.0 122.015.0

13.00 13.50

m/z 105.00  100.00%

13.00 13.50

m/z 120.00   35.29%

13.00 13.50

m/z  91.00   14.46%

13.00 13.50

m/z  39.00   11.73%

13.00 13.50

m/z  77.10   10.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090122\
  Data File : VN074274.D                                          
  Acq On    : 02 Sep 2022  04:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4354‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 49   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083022W.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.815   31.07 ug/l       814523   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.610

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 92
 2 Deltacyclene                        118 C9H10          007785‐10‐6 59
 3 Benzene, (2‐bromocyclopropyl)‐      196 C9H9Br         036617‐02‐4 58
 4 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 55
 5 Benzeneethanol, .beta.‐ethenyl‐     148 C10H12O        006052‐63‐7 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2028 (13.815 min): VN074274.D\data.ms (-2016) (-
117.0

91.057.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10179: Indane
117.0

91.039.0
63.0

13.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
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
0

5000

m/z-->

Abundance #72304: Benzene, (2-bromocyclopropyl)-
117.0

91.0
39.0 63.0

196.0152.0174.0

13.50 14.00

m/z 117.00  100.00%

13.50 14.00

m/z 118.00   53.64%

13.50 14.00

m/z 115.00   31.69%

13.50 14.00

m/z  91.00   15.26%

13.50 14.00

m/z  57.90   11.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090122\
  Data File : VN074274.D                                          
  Acq On    : 02 Sep 2022  04:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4354‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 49   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083022W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Indan, 1‐methyl‐                Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.262    5.19 ug/l       135945   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.610

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indan, 1‐methyl‐                    132 C10H12         000767‐58‐8 76
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 72
 3 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000768‐00‐3 72
 4 1‐Methyl‐2‐phenylcyclopropane       132 C10H12         003145‐76‐4 55
 5 1‐Phenyl‐1‐butene                   132 C10H12         000824‐90‐8 55

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2104 (14.262 min): VN074274.D\data.ms (-2099) (-
117.0

50.9
147.885.9 288.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #16103: Indan, 1-methyl-
117.0

39.0 77.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #16130: Benzene, 1-ethenyl-4-ethyl-
117.0

77.039.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #16172: Benzene, (1-methyl-1-propenyl)-, (E)-
117.0

51.0
87.0

14.00 14.50

m/z 117.00  100.00%

14.00 14.50

m/z 114.90   34.43%

14.00 14.50

m/z 132.00   23.29%

14.00 14.50

m/z 119.00   18.67%

14.00 14.50

m/z  91.00   10.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090122\
  Data File : VN074274.D                                          
  Acq On    : 02 Sep 2022  04:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4354‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 49   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083022W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.515    5.52 ug/l       144619   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.610

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 91
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 91
 3 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 91
 4 1,3‐Cyclopentadiene, 1,2,3,4‐tet... 134 C10H14         076089‐59‐3 91
 5 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 91

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2147 (14.515 min): VN074274.D\data.ms (-2143) (-
119.0

134.0

91.0
39.0 65.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

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

134.0

39.0 91.0
65.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17083: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

134.0

91.039.0 65.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

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

134.0

91.0
39.0 65.015.0

14.50

m/z 119.00  100.00%

14.50

m/z 134.00   42.11%

14.50

m/z  91.00   17.81%

14.50

m/z 133.00   13.02%

14.50

m/z 114.95   11.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090122\
  Data File : VN074274.D                                          
  Acq On    : 02 Sep 2022  04:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4354‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 49   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083022W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐me...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.868    9.91 ug/l       259792   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.610

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 94
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 93
 3 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 81
 4 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000768‐00‐3 80
 5 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 76

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2207 (14.868 min): VN074274.D\data.ms (-2199) (-
117.0

64.0
207.1 281.8

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #16151: 1H-Indene, 2,3-dihydro-5-methyl-
117.0

39.0 77.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

39.0
77.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #16106: 3-Phenylbut-1-ene
117.0

39.0 77.0

14.50 15.00

m/z 117.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.00   37.51%

14.50 15.00

m/z 115.00   33.64%

14.50 15.00

m/z 131.00   20.88%

14.50 15.00

m/z 116.00   14.85%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN090122\
  Data File : VN074274.D                                          
  Acq On    : 02 Sep 2022  04:56
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N4354‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 49   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N083022W.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, 1,2,4‐...  13.157     6.1  ug/l   160043   4  13.610 1310660  50.0
Indane              13.815    31.1  ug/l   814523   4  13.610 1310660  50.0
Indan, 1‐methyl‐    14.262     5.2  ug/l   135945   4  13.610 1310660  50.0
Benzene, 1,2,3,...  14.515     5.5  ug/l   144619   4  13.610 1310660  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  14.868     9.9  ug/l   259792   4  13.610 1310660  50.0
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