
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN091721\
  Data File : VN068546.D                                          
  Acq On    : 18 Sep 2021   3:32
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3770‐04
  Misc      : 6.30g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 40   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\82N090721W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN068546.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.220    73   86  104 rBV2   12515     27081   1.14%   0.169%
  2   2.730   258  276  277 rBV6   18626     36704   1.54%   0.229%
  3   5.071  1128 1149 1166 rBV5    7399     23878   1.00%   0.149%
  4   5.315  1211 1240 1271 rBV2   20821     82727   3.47%   0.516%
  5   7.321  1967 1988 2014 rBV5   27438     86646   3.63%   0.541%
 
  6   8.019  2225 2248 2259 rBV3  336784    811498  34.03%   5.064%
  7   8.083  2260 2272 2309 rVB   673577   1555432  65.22%   9.706%
  8   8.434  2382 2403 2432 rBV   305015    717965  30.11%   4.480%
  9   8.968  2581 2602 2636 rBV2  811227   1723835  72.28%  10.756%
 10   9.215  2675 2694 2714 rBV3   26066     55209   2.32%   0.344%
 
 11  10.443  3132 3152 3187 rBV  1215904   2283657  95.76%  14.250%
 12  10.977  3338 3351 3368 rBV3   62276    115819   4.86%   0.723%
 13  11.746  3620 3638 3664 rBV  1161477   2092070  87.72%  13.054%
 14  12.253  3811 3827 3841 rBV8   26795     61504   2.58%   0.384%
 15  12.371  3856 3871 3883 rVB    54878     89872   3.77%   0.561%
 
 16  12.481  3883 3912 3926 rBV5   53496    151940   6.37%   0.948%
 17  12.733  3992 4006 4023 rBV  1418000   2384836 100.00%  14.881%
 18  12.900  4060 4068 4082 rVB5   63292    115578   4.85%   0.721%
 19  12.983  4085 4099 4109 rBV7   33594     82750   3.47%   0.516%
 20  13.058  4115 4127 4142 rBV10   53688    118649   4.98%   0.740%
 
 21  13.200  4172 4180 4188 rBV5   43049     57848   2.43%   0.361%
 22  13.248  4189 4198 4203 rBV7   42352     67044   2.81%   0.418%
 23  13.286  4203 4212 4225 rVB2  208014    317368  13.31%   1.980%
 24  13.412  4252 4259 4268 rVB3   51740     69047   2.90%   0.431%
 25  13.466  4273 4279 4287 rVB3   38185     49541   2.08%   0.309%
 
 26  13.605  4326 4331 4339 rVB5   39549     47866   2.01%   0.299%
 27  13.677  4345 4358 4378 rVB  1270859   2186969  91.70%  13.646%
 28  13.999  4468 4478 4489 rBV5  135252    244196  10.24%   1.524%
 29  14.509  4662 4668 4679 rVB5   90745    136641   5.73%   0.853%
 30  14.673  4722 4729 4740 rVB4   54642     84528   3.54%   0.527%
 
 31  14.968  4833 4839 4858 rVB4   63525    118868   4.98%   0.742%
 32  15.472  5019 5027 5038 rVB4   18452     28444   1.19%   0.177%
 
 
                        Sum of corrected areas:    16026010
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN091721\
  Data File : VN068546.D                                          
  Acq On    : 18 Sep 2021   3:32
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3770‐04
  Misc      : 6.30g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N090721W.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\VN091721\
  Data File : VN068546.D                                          
  Acq On    : 18 Sep 2021   3:32
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3770‐04
  Misc      : 6.30g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N090721W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Decane, 4‐methyl‐               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.286    7.26 ug/l       317368   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.678

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane, 4‐methyl‐                   156 C11H24         002847‐72‐5 80
 2 Heptane, 3,3,5‐trimethyl‐           142 C10H22         007154‐80‐5 64
 3 Octane, 3,3‐dimethyl‐               142 C10H22         004110‐44‐5 64
 4 Heptane, 2,5,5‐trimethyl‐           142 C10H22         001189‐99‐7 64
 5 Octane, 2,6‐dimethyl‐               142 C10H22         002051‐30‐1 53

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4212 (13.286 min): VN068546.D\data.ms (-4203) (-
71.0

43.0

113.0

156.296.0 138.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33082: Decane, 4-methyl-
43.0 71.0

112.0
156.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22123: Heptane, 3,3,5-trimethyl-
71.0

43.0

113.0
15.0 142.091.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22100: Octane, 3,3-dimethyl-
43.0 71.0

113.0
26.0

13.00 13.50

m/z  71.00  100.00%

13.00 13.50

m/z  43.00   79.43%

13.00 13.50

m/z  57.00   64.22%

13.00 13.50

m/z  41.00   43.44%

13.00 13.50

m/z  70.00   39.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN091721\
  Data File : VN068546.D                                          
  Acq On    : 18 Sep 2021   3:32
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3770‐04
  Misc      : 6.30g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N090721W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Naphthalene, decahydro‐         Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.999    5.58 ug/l       244196   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.678

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐             138 C10H18         000091‐17‐8 94
 2 Naphthalene, decahydro‐, trans‐     138 C10H18         000493‐02‐7 81
 3 Spiro[4.5]decane                    138 C10H18         000176‐63‐6 81
 4 Naphthalene, decahydro‐, cis‐       138 C10H18         000493‐01‐6 76
 5 Cyclodecene                         138 C10H18         003618‐12‐0 74

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4478 (13.999 min): VN068546.D\data.ms (-4468) (-
138.167.0

95.041.0

191.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19425: Naphthalene, decahydro-
138.096.067.0

41.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19466: Naphthalene, decahydro-, trans-
138.067.0

41.0 95.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19395: Spiro[4.5]decane
96.067.0

138.0

41.0

14.00

m/z 138.05  100.00%

14.00

m/z  66.95   87.90%

14.00

m/z  55.00   83.71%

14.00

m/z  95.00   71.90%

14.00

m/z  96.00   70.38%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN091721\
  Data File : VN068546.D                                          
  Acq On    : 18 Sep 2021   3:32
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M3770‐04
  Misc      : 6.30g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N090721W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Decane, 4‐methyl‐   13.286     7.3  ug/l   317368   4  13.678 2186970  50.0
Naphthalene, de...  13.999     5.6  ug/l   244196   4  13.678 2186970  50.0
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