
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU050721\
  Data File : VU043618.D                                          
  Acq On    : 07 May 2021  17:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2303‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   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_U\Method\82U050621W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VU043618.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.794   127  141  147 rBV6    7010     13373   1.54%   0.251%
  2   2.630   393  401  413 rBV     5889      9466   1.09%   0.178%
  3   2.761   431  442  459 rBV    15144     29907   3.43%   0.562%
  4   5.298  1214 1231 1244 rBV   137430    290416  33.34%   5.454%
  5   5.382  1244 1257 1278 rVB   195669    397821  45.67%   7.471%
 
  6   5.710  1343 1359 1377 rBV   164448    333207  38.25%   6.257%
  7   6.256  1515 1529 1548 rBV   308672    573902  65.88%  10.778%
  8   7.906  2027 2042 2062 rBV   514040    871091 100.00%  16.359%
  9   9.423  2496 2514 2533 rBV   440822    724180  83.13%  13.600%
 10  10.639  2880 2892 2912 rBV   364946    576578  66.19%  10.828%
 
 11  11.819  3247 3259 3275 rBV   439853    682644  78.37%  12.820%
 12  12.102  3330 3347 3359 rBV3   53605     84659   9.72%   1.590%
 13  12.192  3367 3375 3386 rVB7    8106     12328   1.42%   0.232%
 14  12.700  3520 3533 3546 rBV7   14301     36514   4.19%   0.686%
 15  12.873  3580 3587 3599 rVB2    8977     14596   1.68%   0.274%
 
 16  12.980  3604 3620 3631 rBV2   21100     37506   4.31%   0.704%
 17  13.118  3654 3663 3674 rVB6    7836     13038   1.50%   0.245%
 18  13.259  3696 3707 3713 rBV2    9762     13975   1.60%   0.262%
 19  13.301  3713 3720 3726 rBV     6533      8900   1.02%   0.167%
 20  13.462  3761 3770 3783 rVB3   30396     50285   5.77%   0.944%
 
 21  13.841  3880 3888 3897 rBV4    9372     14416   1.65%   0.271%
 22  13.970  3922 3928 3936 rVB8    6057      9614   1.10%   0.181%
 23  14.070  3946 3959 3967 rBV4    5998     11680   1.34%   0.219%
 24  14.198  3989 3999 4009 rVV3   18653     28939   3.32%   0.543%
 25  14.295  4013 4029 4040 rBV3   23147     42703   4.90%   0.802%
 
 26  14.816  4182 4191 4199 rBV3   12488     20340   2.34%   0.382%
 27  14.889  4205 4214 4226 rVB3   27619     46673   5.36%   0.877%
 28  15.034  4250 4259 4269 rBV10    7080     11667   1.34%   0.219%
 29  15.179  4293 4304 4311 rBV    24098     43218   4.96%   0.812%
 30  15.282  4327 4336 4347 rVB6    9971     16849   1.93%   0.316%
 
 31  15.420  4365 4379 4398 rBV3   79804    159434  18.30%   2.994%
 32  15.934  4527 4539 4548 rBV4    9806     19090   2.19%   0.359%
 33  16.198  4616 4621 4630 rVB9    6603     10268   1.18%   0.193%
 34  16.410  4679 4687 4696 rBV10    5446      9486   1.09%   0.178%
 35  16.619  4739 4752 4757 rBV4   14362     24539   2.82%   0.461%
 
 36  16.655  4758 4763 4776 rVB3   16278     25572   2.94%   0.480%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU050721\
  Data File : VU043618.D                                          
  Acq On    : 07 May 2021  17:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2303‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   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_U\Method\82U050621W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  16.793  4797 4806 4816 rBV2   19930     32329   3.71%   0.607%
 38  17.105  4894 4903 4916 rVB4    6840     13535   1.55%   0.254%
 39  17.549  5034 5041 5051 rVB5    6431     10188   1.17%   0.191%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5324926
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU050721\
  Data File : VU043618.D                                          
  Acq On    : 07 May 2021  17:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2303‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\82U050621W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

1.40 1.60 1.80 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
0
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400000

500000

Time-->

Abundance TIC: VU043618.D\data.ms

 1.794  2.630 2.761

 5.298

 5.382
 5.710

 6.256

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00
0

100000

200000

300000
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500000
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Abundance TIC: VU043618.D\data.ms
 7.906

 9.423

10.639

11.819

12.102

12.1

12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50
0

100000

200000

300000

400000

500000

Time-->

Abundance TIC: VU043618.D\data.ms

12.70012.87312.98013.11813.25913.301
13.462

13.84113.97014.07014.19814.295 14.816
14.889

15.034
15.179

15.282

15.420
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU050721\
  Data File : VU043618.D                                          
  Acq On    : 07 May 2021  17:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2303‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\82U050621W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.102    6.20 ug/l        84659   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.819

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 64
 2 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 60
 3 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 53
 4 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 49
 5 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 46

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance Scan 3347 (12.102 min): VU043618.D\data.ms (-3330) (-
117.0

91.0
39.0 63.0 134.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #8951: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #8966: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0
74.027.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #8963: Benzene, 1-propenyl-
117.0

91.0
39.0 58.0

76.024.0

12.00 12.50

m/z 117.00  100.00%

12.00 12.50

m/z 118.00   52.02%

12.00 12.50

m/z 115.00   40.42%

12.00 12.50

m/z 119.00   23.37%

12.00 12.50

m/z  91.00   22.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU050721\
  Data File : VU043618.D                                          
  Acq On    : 07 May 2021  17:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2303‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\82U050621W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  Naphthalene, 1‐methyl‐          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.420   11.68 ug/l       159434   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.819

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 2 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 91
 4 Bicyclo[4.4.1]undeca‐1,3,5,7,9‐p... 142 C11H10         002443‐46‐1 91
 5 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 90

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 4379 (15.420 min): VU043618.D\data.ms (-4365) (-
142.0

115.0

63.0 89.039.0 158.1

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #19232: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #19233: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #19242: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

115.0

63.039.0 89.0

15.50

m/z 142.00  100.00%

15.50

m/z 141.00   94.54%

15.50

m/z 115.00   40.33%

15.50

m/z 147.00   12.86%

15.50

m/z 143.00   12.69%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU050721\
  Data File : VU043618.D                                          
  Acq On    : 07 May 2021  17:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2303‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\82U050621W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Indane              12.102     6.2  ug/l    84659   4  11.819  682644  50.0
Naphthalene, 1‐...  15.420    11.7  ug/l   159434   4  11.819  682644  50.0
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