
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   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\SFAMUTR122123WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU057152.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.599    88   96  108 rVB   101618    117900  14.96%   1.362%
  2   1.727   130  136  145 rVB    12627     16101   2.04%   0.186%
  3   1.914   183  194  205 rBV    85010    115576  14.66%   1.335%
  4   2.563   383  396  413 rBV   164689    268630  34.08%   3.103%
  5   3.178   572  587  607 rBV    23279     53054   6.73%   0.613%
 
  6   4.628  1021 1038 1067 rBV2   90891    260415  33.03%   3.008%
  7   5.055  1155 1171 1204 rVB   147447    329060  41.74%   3.801%
  8   5.721  1355 1378 1413 rBV2  263553    689831  87.51%   7.968%
  9   6.245  1527 1541 1561 rBV   193908    374412  47.49%   4.325%
 10   6.682  1660 1677 1696 rBV   160265    316358  40.13%   3.654%
 
 11   7.560  1938 1950 1970 rBV    76602    137898  17.49%   1.593%
 12   7.894  2038 2054 2070 rBV   312608    555983  70.53%   6.422%
 13   7.968  2071 2077 2087 rVB3    5919     10747   1.36%   0.124%
 14   8.174  2131 2141 2156 rBV2   47439     82063  10.41%   0.948%
 15   8.627  2270 2282 2313 rBV   305377    585309  74.25%   6.761%
 
 16   9.412  2514 2526 2550 rBV   277438    506858  64.30%   5.855%
 17  10.479  2846 2858 2871 rBV2   15966     25320   3.21%   0.292%
 18  10.750  2931 2942 2958 rBV2  114807    183285  23.25%   2.117%
 19  10.901  2974 2989 3011 rBV   132797    221228  28.06%   2.555%
 20  11.287  3094 3109 3126 rBV    90714    145640  18.47%   1.682%
 
 21  11.460  3151 3163 3187 rVB   510663    788326 100.00%   9.106%
 22  11.605  3197 3208 3213 rBV2   24834     39089   4.96%   0.452%
 23  11.637  3213 3218 3229 rVB    25512     39239   4.98%   0.453%
 24  11.740  3239 3250 3259 rBV3   24295     38252   4.85%   0.442%
 25  11.807  3259 3271 3288 rVV   291734    494144  62.68%   5.708%
 
 26  11.891  3289 3297 3310 rVB3   19462     30886   3.92%   0.357%
 27  12.090  3341 3359 3377 rBV4  261149    538831  68.35%   6.224%
 28  12.187  3377 3389 3404 rVB   359588    632891  80.28%   7.310%
 29  12.296  3413 3423 3436 rVB3   17302     28310   3.59%   0.327%
 30  12.370  3436 3446 3456 rBV2   19169     28684   3.64%   0.331%
 
 31  12.460  3463 3474 3479 rBV2   56817     88059  11.17%   1.017%
 32  12.489  3480 3483 3493 rVB    35928     44549   5.65%   0.515%
 33  12.566  3495 3507 3515 rBV    81851    127493  16.17%   1.473%
 34  12.605  3515 3519 3531 rVB5   15143     22197   2.82%   0.256%
 35  12.676  3531 3541 3549 rBV    33264     58358   7.40%   0.674%
 
 36  12.859  3589 3598 3605 rBV7    5970      9990   1.27%   0.115%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   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\SFAMUTR122123WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
 37  12.968  3616 3632 3640 rBV    56001     90379  11.46%   1.044%
 38  13.020  3640 3648 3662 rVB    62192     95927  12.17%   1.108%
 39  13.103  3662 3674 3693 rVB6   11761     19855   2.52%   0.229%
 40  13.286  3724 3731 3744 rVB5   14430     23978   3.04%   0.277%
 
 41  13.399  3756 3766 3773 rBV5    9766     16704   2.12%   0.193%
 42  13.450  3773 3782 3795 rVB2   35316     59254   7.52%   0.684%
 43  13.730  3859 3869 3875 rBV6    9643     14931   1.89%   0.172%
 44  13.778  3876 3884 3892 rVV3   20257     36199   4.59%   0.418%
 45  13.833  3892 3901 3913 rVV7   23424     51109   6.48%   0.590%
 
 46  13.904  3917 3923 3927 rVV4   13915     22494   2.85%   0.260%
 47  13.936  3928 3933 3949 rVB5   22316     38769   4.92%   0.448%
 48  14.187  4002 4011 4024 rVB8    4487      7930   1.01%   0.092%
 49  14.280  4031 4040 4050 rVV6   13082     19547   2.48%   0.226%
 50  14.341  4050 4059 4067 rVB8    9063     14769   1.87%   0.171%
 
 51  14.479  4093 4102 4116 rBV2   16086     26576   3.37%   0.307%
 52  14.573  4122 4131 4145 rVB2    5857     11293   1.43%   0.130%
 53  14.666  4145 4160 4171 rBV4   17276     37119   4.71%   0.429%
 54  14.804  4195 4203 4211 rBV5    8662     13075   1.66%   0.151%
 55  14.875  4215 4225 4236 rVB4   15490     26197   3.32%   0.303%
 
 56  15.016  4259 4269 4282 rVB10    8610     16867   2.14%   0.195%
 57  15.418  4384 4394 4401 rBV6    5449      9441   1.20%   0.109%
 
 
                        Sum of corrected areas:     8657379
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  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_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, propyl‐                Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.901    2.24 ug/L       221228   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, propyl‐                    120 C9H12          000103‐65‐1 81
 2 Benzene, propyl‐                    120 C9H12          000103‐65‐1 81
 3 Benzene, propyl‐                    120 C9H12          000103‐65‐1 74
 4 1,2‐Ethanediamine, N,N'‐bis(phen... 240 C16H20N2       000140‐28‐3 64
 5 Ethanol, 2‐[(phenylmethyl)amino]‐   151 C9H13NO        000104‐63‐2 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2989 (10.901 min): VU057152.D\data.ms (-2974) (-
91.0

38.9 281.0121.1 192.8 249.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #10701: Benzene, propyl-
91.0

39.0 121.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #10702: Benzene, propyl-
91.0

39.0 121.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #10699: Benzene, propyl-
91.0

39.0 121.0

10.50 11.00

m/z  91.00  100.00%

10.50 11.00

m/z 120.00   22.26%

10.50 11.00

m/z  65.00   10.94%

10.50 11.00

m/z  92.00   10.49%

10.50 11.00

m/z  78.00    5.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.287    1.47 ug/L       145640   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 94
 2 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91
 3 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 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 3109 (11.287 min): VU057152.D\data.ms (-3094) (-
105.0

120.1

77.0 91.0
39.0 62.9

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

5000

m/z-->

Abundance #10722: Benzene, 1-ethyl-2-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 #10721: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

120.0

91.077.039.0 63.015.0

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

11.00 11.50

m/z 105.00  100.00%

11.00 11.50

m/z 120.10   30.76%

11.00 11.50

m/z  77.00   13.35%

11.00 11.50

m/z  91.00   12.69%

11.00 11.50

m/z  79.00   12.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Indane                          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.090    5.45 ug/L       538831   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 55
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 55
 3 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 55
 4 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 55
 5 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 50

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3359 (12.090 min): VU057152.D\data.ms (-3341) (-
117.0

91.0
134.163.039.0

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 #10203: Benzene, 1-ethenyl-2-methyl-
117.0

91.0
39.0 63.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10180: Indane
117.0

91.039.0 63.0
15.0

12.00

m/z 117.00  100.00%

12.00

m/z 118.00   53.16%

12.00

m/z 115.00   43.03%

12.00

m/z 119.00   39.50%

12.00

m/z 105.00   36.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.460    0.89 ug/L        88059   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 96
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 95
 3 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 94
 5 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 94

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3474 (12.460 min): VU057152.D\data.ms (-3463) (-
119.0

134.1
91.0

65.038.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17087: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

134.091.0

65.039.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

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

134.091.0

65.039.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17085: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

134.091.0

65.039.015.0

12.50

m/z 119.00  100.00%

12.50

m/z 134.05   32.11%

12.50

m/z  91.00   21.04%

12.50

m/z 105.10   13.86%

12.50

m/z 117.00   12.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.566    1.29 ug/L       127493   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 96
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 95
 3 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 95
 4 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 94
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 94

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3507 (12.566 min): VU057152.D\data.ms (-3495) (-
119.0

134.1
91.0

65.039.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17085: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

134.091.0

65.039.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

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

134.091.0

65.039.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17087: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

134.091.0

65.039.015.0

12.50

m/z 119.00  100.00%

12.50

m/z 134.05   27.89%

12.50

m/z  91.00   19.99%

12.50

m/z 117.10   11.40%

12.50

m/z 120.00   10.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐     Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.676    0.59 ug/L        58358   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 90
 2 Indan, 1‐methyl‐                    132 C10H12         000767‐58‐8 87
 3 (E)‐1‐Phenyl‐1‐butene               132 C10H12         001005‐64‐7 87
 4 Benzene, (2‐methyl‐2‐propenyl)‐     132 C10H12         003290‐53‐7 86
 5 1‐Phenyl‐1‐butene                   132 C10H12         000824‐90‐8 86

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3541 (12.676 min): VU057152.D\data.ms (-3531) (-
117.0

132.0
91.0

63.039.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16129: Benzene, 1-ethenyl-3-ethyl-
117.0

132.0

91.0
51.0

27.0 74.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16104: Indan, 1-methyl-
117.0

132.0

91.0
39.0 65.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16123: (E)-1-Phenyl-1-butene
117.0

132.091.0

51.0
28.0 76.0

12.50 13.00

m/z 117.00  100.00%

12.50 13.00

m/z 115.00   33.98%

12.50 13.00

m/z 132.00   25.12%

12.50 13.00

m/z  91.00   14.39%

12.50 13.00

m/z 118.00   10.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.968    0.91 ug/L        90379   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 97
 2 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 94
 3 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 93
 5 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 93

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3632 (12.968 min): VU057152.D\data.ms (-3616) (-
119.0

134.0

91.0
65.039.0

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

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 #17066: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

134.0

91.0
41.0 63.0

13.00

m/z 119.00  100.00%

13.00

m/z 134.00   43.23%

13.00

m/z  90.95   18.09%

13.00

m/z 117.00   12.05%

13.00

m/z 133.00   10.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.020    0.97 ug/L        95927   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 95
 2 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 95
 3 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 94
 4 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 94
 5 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 94

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3648 (13.020 min): VU057152.D\data.ms (-3640) (-
119.0

134.0

91.0
65.039.0

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 #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 #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   44.57%

13.00

m/z  91.00   16.93%

13.00

m/z 133.00   11.51%

13.00

m/z  77.00   10.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Cyclopropane, 1‐methyl‐1‐ph...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.450    0.60 ug/L        59254   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopropane, 1‐methyl‐1‐phenyl‐    132 C10H12         002214‐14‐4 93
 2 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 70
 3 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 64
 4 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 64
 5 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000768‐00‐3 64

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3782 (13.450 min): VU057152.D\data.ms (-3773) (-
117.0

132.0
91.0

64.938.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16147: Cyclopropane, 1-methyl-1-phenyl-
117.0

91.0
132.051.0

27.0 76.0

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 #16129: Benzene, 1-ethenyl-3-ethyl-
117.0

132.0

91.0
51.0

27.0 74.0

13.50

m/z 117.00  100.00%

13.50

m/z 119.00   41.06%

13.50

m/z 114.95   37.65%

13.50

m/z 132.00   33.24%

13.50

m/z  90.95   20.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Benzene, (3‐methyl‐2‐butenyl)‐  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.833    0.52 ug/L        51109   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.807

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (3‐methyl‐2‐butenyl)‐      146 C11H14         004489‐84‐3 55
 2 Benzene, (3‐methyl‐2‐butenyl)‐      146 C11H14         004489‐84‐3 49
 3 Benzene, (3‐methyl‐2‐butenyl)‐      146 C11H14         004489‐84‐3 43
 4 Benzene, (1,1‐dimethyl‐2‐propenyl)‐ 146 C11H14         018321‐36‐3 43
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,3‐dimet... 146 C11H14         004175‐53‐5 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3901 (13.833 min): VU057152.D\data.ms (-3892) (-
131.1

91.0
64.8
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Abundance #25010: Benzene, (3-methyl-2-butenyl)-
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Abundance #25011: Benzene, (3-methyl-2-butenyl)-
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Abundance #25004: Benzene, (3-methyl-2-butenyl)-
131.0

91.0

39.0
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m/z 131.05  100.00%
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m/z 133.00   72.47%

13.50 14.00

m/z 146.00   41.68%

13.50 14.00
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13.50 14.00
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU122123\
  Data File : VU057152.D                                          
  Acq On    : 21 Dec 2023  22:27
  Operator  : MD/SY
  Sample    : O5894‐14
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR122123WMA.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, propyl‐    10.901     2.2  ug/L   221228   3  11.807  494144   5.0
Benzene, 1‐ethy...  11.287     1.5  ug/L   145640   3  11.807  494144   5.0
Indane              12.090     5.5  ug/L   538831   3  11.807  494144   5.0
Benzene, 2‐ethy...  12.460     0.9  ug/L    88059   3  11.807  494144   5.0
Benzene, 4‐ethy...  12.566     1.3  ug/L   127493   3  11.807  494144   5.0
Benzene, 1‐ethe...  12.676     0.6  ug/L    58358   3  11.807  494144   5.0
Benzene, 1,2,4,...  12.968     0.9  ug/L    90379   3  11.807  494144   5.0
Benzene, 1,2,3,...  13.020     1.0  ug/L    95927   3  11.807  494144   5.0
Cyclopropane, 1...  13.450     0.6  ug/L    59254   3  11.807  494144   5.0
Benzene, (3‐met...  13.833     0.5  ug/L    51109   3  11.807  494144   5.0
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