
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.1                            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\SFAMUTR071824WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU060053.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.596    85   95  109 rBV2   52216     63254   6.63%   0.908%
  2   1.911   184  193  212 rVB    45313     62156   6.51%   0.893%
  3   2.563   384  396  413 rBV    75711    124454  13.04%   1.787%
  4   2.679   424  432  444 rVB3    5530     10270   1.08%   0.147%
  5   4.657  1026 1047 1085 rBV2  356654    954696 100.00%  13.710%
 
  6   5.055  1156 1171 1194 rBV2   82527    185441  19.42%   2.663%
  7   5.721  1356 1378 1403 rBV3  160246    428831  44.92%   6.158%
  8   6.242  1527 1540 1561 rBV   157344    308484  32.31%   4.430%
  9   6.541  1621 1633 1652 rBV2   15417     31422   3.29%   0.451%
 10   6.685  1665 1678 1696 rBV   103497    198559  20.80%   2.852%
 
 11   7.560  1939 1950 1970 rBV2   44759     81496   8.54%   1.170%
 12   7.891  2040 2053 2069 rBV   186232    326327  34.18%   4.686%
 13   7.968  2069 2077 2090 rVB    13565     25239   2.64%   0.362%
 14   8.177  2131 2142 2160 rBV2   25455     45965   4.81%   0.660%
 15   8.547  2247 2257 2271 rVB    34138     58174   6.09%   0.835%
 
 16   8.627  2271 2282 2319 rBV   206867    415949  43.57%   5.973%
 17   9.412  2514 2526 2548 rBV   234971    404323  42.35%   5.806%
 18   9.566  2565 2574 2587 rVB    25694     40109   4.20%   0.576%
 19   9.688  2600 2612 2638 rBV    66136    116008  12.15%   1.666%
 20  10.094  2724 2738 2759 rBV    86073    144908  15.18%   2.081%
 
 21  10.750  2931 2942 2954 rBV    88302    142468  14.92%   2.046%
 22  10.894  2970 2987 3002 rBV4   10081     22238   2.33%   0.319%
 23  10.994  3008 3018 3023 rBV2   34984     56757   5.95%   0.815%
 24  11.084  3036 3046 3064 rVB    46992     74193   7.77%   1.065%
 25  11.286  3098 3109 3122 rBV    46629     73336   7.68%   1.053%
 
 26  11.463  3153 3164 3182 rBV    75837    121240  12.70%   1.741%
 27  11.631  3202 3216 3228 rVB8    7192     13205   1.38%   0.190%
 28  11.740  3243 3250 3257 rBV3    9934     13126   1.37%   0.189%
 29  11.807  3257 3271 3287 rVV   250379    469565  49.18%   6.743%
 30  11.888  3287 3296 3309 rVB   119413    189499  19.85%   2.721%
 
 31  12.090  3348 3359 3366 rBV3   44588     76679   8.03%   1.101%
 32  12.190  3377 3390 3414 rVB2  273091    618460  64.78%   8.882%
 33  12.296  3415 3423 3437 rVB7    5769     10683   1.12%   0.153%
 34  12.373  3437 3447 3462 rVB2   17371     26444   2.77%   0.380%
 35  12.460  3464 3474 3479 rBV2   20469     31979   3.35%   0.459%
 
 36  12.489  3479 3483 3497 rVB    20750     29022   3.04%   0.417%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.1                            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\SFAMUTR071824WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
 37  12.566  3497 3507 3514 rBV2   39780     60276   6.31%   0.866%
 38  12.605  3514 3519 3529 rVB2   10856     15866   1.66%   0.228%
 39  12.676  3531 3541 3560 rBV2   29215     65327   6.84%   0.938%
 40  12.868  3590 3601 3615 rVV3   19098     32105   3.36%   0.461%
 
 41  12.968  3615 3632 3640 rVV3   25991     48775   5.11%   0.700%
 42  13.020  3640 3648 3662 rVB    42908     65144   6.82%   0.936%
 43  13.290  3724 3732 3740 rVB    16667     24401   2.56%   0.350%
 44  13.447  3770 3781 3794 rVV4   69473    123278  12.91%   1.770%
 45  13.508  3794 3800 3811 rVB5   10836     16915   1.77%   0.243%
 
 46  13.618  3824 3834 3847 rVB4   28914     48189   5.05%   0.692%
 47  13.730  3860 3869 3877 rBV6    7595     11588   1.21%   0.166%
 48  13.836  3892 3902 3914 rVV7   11468     21775   2.28%   0.313%
 49  13.933  3926 3932 3948 rVB4    8354     17436   1.83%   0.250%
 50  14.084  3964 3979 3997 rBV    38753     70592   7.39%   1.014%
 
 51  14.283  4030 4041 4050 rBV7    8468     14700   1.54%   0.211%
 52  14.479  4093 4102 4116 rVB3   13591     21137   2.21%   0.304%
 53  14.573  4120 4131 4147 rBV2   10295     17369   1.82%   0.249%
 54  14.666  4147 4160 4174 rBV4   17955     43682   4.58%   0.627%
 55  14.868  4215 4223 4233 rVB2   14322     21841   2.29%   0.314%
 
 56  15.013  4255 4268 4275 rBV7    7193     12210   1.28%   0.175%
 57  15.219  4317 4332 4346 rBV    76603    132375  13.87%   1.901%
 58  15.405  4377 4390 4401 rBV    50220     83373   8.73%   1.197%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6963313
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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 1.596  1.911

 2.563

 2.679

 4.657

 5.055

 5.721  6.242

 6.541

6.68

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

50000

100000

150000

200000

250000

300000

350000

Time-->

Abundance TIC: VU060053.D\data.ms

 7.560

 7.891

 7.968
 8.177  8.547

 8.627

 9.412

 9.566

 9.688
10.094 10.750

10.894

10.994
11.08411.286

11.463

11.63111.740

11.807

11.888

12.090

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

50000

100000

150000

200000

250000

300000

350000

Time-->

Abundance TIC: VU060053.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐      Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.994    0.60 ug/L        56757   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 95
 2 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 94
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 94
 5 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3018 (10.994 min): VU060053.D\data.ms (-3008) (-
105.0

120.0

77.0 91.0
38.9 62.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10720: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

120.0

91.077.039.0 63.018.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10723: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

120.0

39.0 91.077.0
63.026.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10719: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

120.0

91.077.039.0 63.015.0

11.00

m/z 105.00  100.00%

11.00

m/z 120.00   32.34%

11.00

m/z  77.00   14.60%

11.00

m/z  91.00   13.72%

11.00

m/z 106.00    8.56%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.287    0.78 ug/L        73336   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91
 2 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 3 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3109 (11.286 min): VU060053.D\data.ms (-3098) (-
105.0

77.0
38.9 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10727: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

79.0
39.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10720: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

77.039.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10721: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

77.039.015.0

11.00 11.50

m/z 105.00  100.00%

11.00 11.50

m/z 120.00   31.67%

11.00 11.50

m/z  91.00   12.64%

11.00 11.50

m/z  77.00   12.39%

11.00 11.50

m/z 106.00    9.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.888    2.02 ug/L       189499   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 97
 2 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 95
 3 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 95
 4 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91
 5 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3296 (11.888 min): VU060053.D\data.ms (-3287) (-
105.0

120.0

76.9 91.050.9 64.038.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.051.0
27.0 64.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

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

120.0

77.0 91.051.027.0
64.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

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

120.0

77.0 91.039.0 63.015.0

11.50 12.00

m/z 105.00  100.00%

11.50 12.00

m/z 119.95   44.09%

11.50 12.00

m/z  76.90   13.22%

11.50 12.00

m/z 119.05   10.31%

11.50 12.00

m/z  91.00    9.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Indane                          Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.090    0.82 ug/L        76679   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 58
 2 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 53
 3 (Z)‐1‐Phenylpropene                 118 C9H10          000766‐90‐5 53
 4 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 49
 5 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 47

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3359 (12.090 min): VU060053.D\data.ms (-3348) (-
117.0

91.0
134.062.938.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10178: Indane
117.0

91.058.039.0
75.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10185: (Z)-1-Phenylpropene
117.0

91.0

51.0
74.027.0

12.00

m/z 117.00  100.00%

12.00

m/z 118.00   50.06%

12.00

m/z 115.00   46.54%

12.00

m/z 119.00   23.88%

12.00

m/z 105.00   19.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.566    0.64 ug/L        60276   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 95
 2 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 3 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 94
 4 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 94
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 94

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3507 (12.566 min): VU060053.D\data.ms (-3497) (-
119.0

91.0
64.938.9 135.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17077: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.0 135.015.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16998: o-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0 135.015.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17070: Benzene, 2-ethyl-1,3-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.0 135.015.0

12.50

m/z 119.00  100.00%

12.50

m/z 134.00   32.79%

12.50

m/z  90.95   16.27%

12.50

m/z 120.00   12.73%

12.50

m/z 117.00   11.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, (2‐methyl‐1‐propen...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.676    0.70 ug/L        65327   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (2‐methyl‐1‐propenyl)‐     132 C10H12         000768‐49‐0 86
 2 1‐Methyl‐2‐phenylcyclopropane       132 C10H12         003145‐76‐4 83
 3 Indan, 1‐methyl‐                    132 C10H12         000767‐58‐8 76
 4 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 72
 5 Indan, 1‐methyl‐                    132 C10H12         000767‐58‐8 70

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3541 (12.676 min): VU060053.D\data.ms (-3531) (-
117.0

132.0
90.9

76.951.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16140: Benzene, (2-methyl-1-propenyl)-
117.0

132.0

91.0

51.0 65.0
27.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16137: 1-Methyl-2-phenylcyclopropane
117.0

132.0

91.0

77.051.0
29.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16104: Indan, 1-methyl-
117.0

132.0

91.0
39.0 65.0

12.50 13.00

m/z 117.00  100.00%

12.50 13.00

m/z 114.95   39.46%

12.50 13.00

m/z 132.00   26.66%

12.50 13.00

m/z  90.90   16.34%

12.50 13.00

m/z 131.00   11.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.968    0.52 ug/L        48775   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 95
 2 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 94
 3 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 94
 4 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 91
 5 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 91

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3632 (12.968 min): VU060053.D\data.ms (-3615) (-
119.0

134.0

91.0
64.938.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

134.0

91.0
39.0 65.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17064: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

134.0

91.0
41.0 65.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17061: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

134.0

91.0
39.0 65.015.0

13.00

m/z 119.00  100.00%

13.00

m/z 134.00   48.74%

13.00

m/z  91.00   16.47%

13.00

m/z 133.00   12.00%

13.00

m/z 117.00   11.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.020    0.69 ug/L        65144   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 97
 2 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 97
 3 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 97
 4 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 96
 5 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 95

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3648 (13.020 min): VU060053.D\data.ms (-3640) (-
119.0

134.0

91.0
65.038.9

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

134.0

91.0
39.0 65.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

134.0

91.0
39.0 65.015.0

13.00

m/z 119.00  100.00%

13.00

m/z 134.00   37.76%

13.00

m/z  90.95   14.01%

13.00

m/z 132.95   10.33%

13.00

m/z 120.00    9.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 10  3‐Phenylbut‐1‐ene               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.447    1.31 ug/L       123278   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 64
 2 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 60
 3 Benzene, (2‐methyl‐1‐propenyl)‐     132 C10H12         000768‐49‐0 60
 4 Benzene, 2‐butenyl‐                 132 C10H12         001560‐06‐1 60
 5 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐90‐9 60

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3781 (13.447 min): VU060053.D\data.ms (-3770) (-
117.0

132.0
91.0

64.938.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

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

132.091.0
39.0 65.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16168: Benzene, 1-methyl-2-(2-propenyl)-
117.0

132.0
91.0

65.039.0
15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16144: Benzene, (2-methyl-1-propenyl)-
117.0

132.0

91.0

39.0 65.0
15.0

13.50

m/z 117.00  100.00%

13.50

m/z 119.00   71.77%

13.50

m/z 114.95   39.11%

13.50

m/z 132.00   33.14%

13.50

m/z 133.95   32.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 11  unknown‐01                      Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.618    0.51 ug/L        48189   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3(2H)‐Furanone, dihydro‐2,2‐dime... 190 C12H14O2       063678‐00‐2 27
 2 Acetic acid, trifluoro‐, 2‐pheny... 218 C10H9F3O2      055419‐66‐4 27
 3 Acetic acid, 2‐phenylethyl ester    164 C10H12O2       000103‐45‐7 27
 4 Acetic acid, trichloro‐, 2‐pheny... 266 C10H9Cl3O2     071965‐07‐6 27
 5 2‐Phenylethylamine, N,N‐di(trifl... 313 C12H9F6NO2     1000463‐67‐7 27

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3834 (13.618 min): VU060053.D\data.ms (-3824) (-
104.0

132.0

76.950.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #64672: 3(2H)-Furanone, dihydro-2,2-dimethyl-5-phenyl-
104.0

78.043.0
162.0132.0 190.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #95950: Acetic acid, trifluoro-, 2-phenylethyl ester
104.0

51.0 77.0
131.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #39329: Acetic acid, 2-phenylethyl ester
104.0

43.0

65.015.0

13.50 14.00

m/z 104.00  100.00%

13.50 14.00

m/z 132.00   48.80%

13.50 14.00

m/z  90.95   44.40%

13.50 14.00

m/z 128.00   25.94%

13.50 14.00

m/z 115.00   23.18%

SFAMUTR071824WMA.M Mon Jul 22 13:35:02 2024                                                      Page: 13

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
YDZC5DL

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
YDZC5DL

Instrument :
MSVOA_U
ClientSampleId :
YDZC5DL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Azulene                         Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.084    0.75 ug/L        70592   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene                         128 C10H8          000091‐20‐3 95
 2 Naphthalene                         128 C10H8          000091‐20‐3 91
 3 Naphthalene                         128 C10H8          000091‐20‐3 91
 4 Azulene                             128 C10H8          000275‐51‐4 91
 5 Azulene                             128 C10H8          000275‐51‐4 90

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3979 (14.084 min): VU060053.D\data.ms (-3964) (-
128.0

102.050.9 64.0 76.937.8

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #13686: Naphthalene
128.0

102.051.0 64.0 77.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #13685: Naphthalene
128.0

64.051.0 102.077.038.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #13683: Naphthalene
128.0

51.0 64.0 102.077.038.0

14.00

m/z 128.00  100.00%

14.00

m/z 127.00   12.02%

14.00

m/z 129.00   11.22%

14.00

m/z 102.00    8.37%

14.00

m/z 126.00    7.07%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU071824\
  Data File : VU060053.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2024  11:50
  Operator  : MD/SY
  Sample    : P3217‐03DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 48   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR071824WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0
 
  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‐ethy...  10.994     0.6  ug/L    56757   3  11.807  469565   5.0
Benzene, 1‐ethy...  11.287     0.8  ug/L    73336   3  11.807  469565   5.0
Benzene, 1,2,3‐...  11.888     2.0  ug/L   189499   3  11.807  469565   5.0
Indane              12.090     0.8  ug/L    76679   3  11.807  469565   5.0
Benzene, 1‐ethy...  12.566     0.6  ug/L    60276   3  11.807  469565   5.0
Benzene, (2‐met...  12.676     0.7  ug/L    65327   3  11.807  469565   5.0
Benzene, 1,2,4,...  12.968     0.5  ug/L    48775   3  11.807  469565   5.0
Benzene, 1,2,3,...  13.020     0.7  ug/L    65144   3  11.807  469565   5.0
3‐Phenylbut‐1‐ene   13.447     1.3  ug/L   123278   3  11.807  469565   5.0
unknown‐01          13.618     0.5  ug/L    48189   3  11.807  469565   5.0
Azulene             14.084     0.8  ug/L    70592   3  11.807  469565   5.0
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