
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN110625\
  Data File : VN088219.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  19:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3536‐01
  Misc      : 3.15g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   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\82N102325W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN088219.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.500    86   93  105 rBV3   30068     70932   1.43%   0.158%
  2   2.859   139  154  156 rBV7   34963    115379   2.33%   0.257%
  3   2.959   167  171  178 rBV2   31030     58716   1.19%   0.131%
  4   6.653   784  799  809 rBV3   26762     88600   1.79%   0.197%
  5   7.200   882  892  901 rBV4   24036     76024   1.54%   0.169%
 
  6   8.147  1042 1053 1057 rBV   230781    553797  11.19%   1.232%
  7   8.200  1057 1062 1074 rVB2  322278    758268  15.32%   1.687%
  8   8.559  1114 1123 1134 rBV   261213    619463  12.52%   1.378%
  9   8.947  1182 1189 1197 rBV6   23591     51286   1.04%   0.114%
 10   9.076  1202 1211 1225 rBV   580231   1211865  24.49%   2.696%
 
 11   9.576  1285 1296 1311 rBV5   41784    111709   2.26%   0.249%
 12  10.182  1393 1399 1412 rVB5   25276     62021   1.25%   0.138%
 13  10.318  1416 1422 1433 rVB3   24468     53480   1.08%   0.119%
 14  10.541  1451 1460 1468 rBV   933043   1754796  35.46%   3.904%
 15  10.606  1468 1471 1480 rVB2   39212     71042   1.44%   0.158%
 
 16  10.723  1485 1491 1498 rVB2   49143     90578   1.83%   0.202%
 17  11.618  1636 1643 1653 rVB3   40059     93753   1.89%   0.209%
 18  11.841  1673 1681 1694 rBV   780758   1497228  30.25%   3.331%
 19  12.053  1708 1717 1729 rBV3  112348    250654   5.06%   0.558%
 20  12.723  1819 1831 1832 rBV6   43524    122141   2.47%   0.272%
 
 21  12.770  1837 1839 1843 rVV    64332     87806   1.77%   0.195%
 22  12.829  1843 1849 1860 rVV2  550503   1127299  22.78%   2.508%
 23  13.076  1885 1891 1895 rBV4   24028     54223   1.10%   0.121%
 24  13.135  1895 1901 1909 rVV2  299528    544560  11.00%   1.212%
 25  13.288  1922 1927 1930 rBV3   53962     96235   1.94%   0.214%
 
 26  13.335  1930 1935 1938 rVV3   84311    153870   3.11%   0.342%
 27  13.370  1938 1941 1946 rVV2   74653    108894   2.20%   0.242%
 28  13.429  1946 1951 1959 rVV3   58246    165294   3.34%   0.368%
 29  13.500  1959 1963 1967 rVB    89476    130641   2.64%   0.291%
 30  13.553  1967 1972 1977 rBV3   56415     94774   1.91%   0.211%
 
 31  13.653  1984 1989 1992 rBV3   80270    123657   2.50%   0.275%
 32  13.694  1992 1996 1999 rVV   303626    477070   9.64%   1.061%
 33  13.723  1999 2001 2004 rVV   219585    319949   6.46%   0.712%
 34  13.764  2004 2008 2016 rVV2  891899   1844768  37.27%   4.104%
 35  13.829  2016 2019 2026 rVB   314891    488552   9.87%   1.087%
 
 36  14.000  2043 2048 2052 rBV2   42438     77674   1.57%   0.173%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN110625\
  Data File : VN088219.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  19:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3536‐01
  Misc      : 3.15g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   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\82N102325W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.082  2056 2062 2068 rBV  1262166   1930994  39.02%   4.296%
 38  14.135  2068 2071 2077 rVB5   58379    111115   2.25%   0.247%
 39  14.235  2077 2088 2094 rBV4  214496    684850  13.84%   1.524%
 40  14.300  2095 2099 2103 rVV5  100404    158888   3.21%   0.354%
 
 41  14.406  2112 2117 2121 rBV2  143792    247954   5.01%   0.552%
 42  14.470  2122 2128 2134 rVV4  261325    545500  11.02%   1.214%
 43  14.523  2134 2137 2138 rVV2   98701    112139   2.27%   0.249%
 44  14.564  2138 2144 2147 rVV3  475141    976663  19.73%   2.173%
 45  14.600  2147 2150 2153 rVV2  667827   1064330  21.50%   2.368%
 
 46  14.635  2153 2156 2160 rVV   774462   1263944  25.54%   2.812%
 47  14.706  2164 2168 2171 rVV   478912    728291  14.71%   1.620%
 48  14.741  2171 2174 2181 rVV2  376535    786774  15.90%   1.750%
 49  14.806  2182 2185 2192 rVB4  162141    308076   6.22%   0.685%
 50  14.935  2201 2207 2214 rBV  2250474   3290065  66.47%   7.320%
 
 51  15.011  2215 2220 2223 rBV4  331009    598180  12.09%   1.331%
 52  15.053  2224 2227 2237 rVB4  380812    922396  18.64%   2.052%
 53  15.200  2249 2252 2255 rBV4   98911    133933   2.71%   0.298%
 54  15.235  2255 2258 2263 rVB4  209151    319457   6.45%   0.711%
 55  15.306  2263 2270 2275 rVB6  171662    421193   8.51%   0.937%
 
 56  15.376  2275 2282 2290 rBV4  533492   1711150  34.57%   3.807%
 57  15.482  2296 2300 2309 rVB2  466527   1203814  24.32%   2.678%
 58  15.564  2309 2314 2322 rVB   684537   1332213  26.92%   2.964%
 59  15.664  2323 2331 2334 rBV6  236622    655652  13.25%   1.459%
 60  15.800  2349 2354 2364 rVB  2825141   4949346 100.00%  11.012%
 
 61  15.917  2365 2374 2380 rBV8  320362   1244905  25.15%   2.770%
 62  16.141  2407 2412 2424 rVB5  374962    946790  19.13%   2.106%
 63  16.282  2431 2436 2439 rBV2  348063    705358  14.25%   1.569%
 64  16.370  2447 2451 2456 rBV3  317371    543985  10.99%   1.210%
 65  16.423  2456 2460 2465 rBV2  359771    680366  13.75%   1.514%
 
 66  16.511  2470 2475 2481 rVB2  712943   1417281  28.64%   3.153%
 67  16.582  2481 2487 2496 rBV   465596    969256  19.58%   2.156%
 68  16.717  2506 2510 2515 rVB   204959    374836   7.57%   0.834%
 
 
                        Sum of corrected areas:    44946692
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN110625\
  Data File : VN088219.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  19:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3536‐01
  Misc      : 3.15g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N102325W.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\VN110625\
  Data File : VN088219.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  19:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3536‐01
  Misc      : 3.15g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N102325W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Undecane                        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.082   52.34 ug/l      1930990   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.770

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 91
 2 Decane                              142 C10H22         000124‐18‐5 90
 3 Carbonic acid, nonyl vinyl ester    214 C12H22O3       1000383‐25‐6 72
 4 Octane, 2,4,6‐trimethyl‐            156 C11H24         062016‐37‐9 64
 5 Nonane                              128 C9H20          000111‐84‐2 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2062 (14.082 min): VN088219.D\data.ms (-2056) (-
57.1

85.1

156.2113.2 208.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33077: Undecane
57.0

85.0
29.0

113.0 156.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22068: Decane
43.0

71.0

99.0 142.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #91843: Carbonic acid, nonyl vinyl ester
43.0

71.0

97.0 126.0 171.0

14.00

m/z  57.10  100.00%

14.00

m/z  43.05   90.84%

14.00

m/z  41.05   54.74%

14.00

m/z  71.10   48.00%

14.00

m/z  85.10   30.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN110625\
  Data File : VN088219.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  19:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3536‐01
  Misc      : 3.15g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N102325W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Dodecane                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.935   89.17 ug/l      3290070   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.770

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 95
 2 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl te... 298 C18H34O3       1000382‐90‐9 90
 3 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 86
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 86
 5 Decane, 6‐ethyl‐2‐methyl‐           184 C13H28         062108‐21‐8 83

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2207 (14.935 min): VN088219.D\data.ms (-2201) (-
57.1

98.0 170.3127.2 207.1 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #45478: Dodecane
57.0

27.0 98.0 170.0127.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #197167: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tetradecyl ester
57.0

97.0
28.0 126.0 168.0 241.0197.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #33081: Undecane
57.0

27.0 156.099.0

15.00

m/z  57.10  100.00%

15.00

m/z  43.10   85.70%

15.00

m/z  71.10   56.16%

15.00

m/z  41.00   50.77%

15.00

m/z  85.05   33.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN110625\
  Data File : VN088219.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  19:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3536‐01
  Misc      : 3.15g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N102325W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Tridecane                       Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.800  134.15 ug/l      4949350   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.770

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 97
 2 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 90
 3 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 87
 4 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 78
 5 Decane, 6‐ethyl‐2‐methyl‐           184 C13H28         062108‐21‐8 78

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2354 (15.800 min): VN088219.D\data.ms (-2349) (-
57.1

85.1

112.1 184.3141.2 209.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #59028: Tridecane
57.0

85.0

29.0

184.0112.0 141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #74006: Tetradecane
57.0

85.0

29.0

113.0 198.0141.0 169.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #107217: Hexadecane
57.0

85.0
29.0

113.0 141.0 226.0169.0

15.50 16.00

m/z  57.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.10   86.05%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN110625\
  Data File : VN088219.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  19:39
  Operator  : JC\MD
  Sample    : Q3536‐01
  Misc      : 3.15g/10mL/100uL/5.0mL/MSVOA_N/MEOH
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N102325W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Undecane            14.082    52.3  ug/l  1930990   4  13.770 1844770  50.0
Dodecane            14.935    89.2  ug/l  3290070   4  13.770 1844770  50.0
Tridecane           15.800   134.2  ug/l  4949350   4  13.770 1844770  50.0
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