
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  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: 0.1                            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\SFAMUTR100722WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU051559.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.909   169  177  198 rVB    95539    138683   1.11%   0.439%
  2   2.375   312  322  339 rVB   126377    187775   1.50%   0.594%
  3   2.565   368  381  394 rBV   143845    229777   1.84%   0.727%
  4   3.993   806  825  852 rBV   280169    730735   5.85%   2.311%
  5   4.626  1004 1022 1059 rBV2  189931    491875   3.94%   1.556%
 
  6   5.060  1141 1157 1183 rBV   182909    415787   3.33%   1.315%
  7   5.726  1343 1364 1365 rBV2  334314    605502   4.85%   1.915%
  8   5.771  1366 1378 1422 rVB  6134256  12494913 100.00%  39.516%
  9   6.247  1513 1526 1544 rBV   311937    594227   4.76%   1.879%
 10   6.690  1650 1664 1680 rBV   205508    395687   3.17%   1.251%
 
 11   7.565  1924 1936 1952 rBV2   82388    147821   1.18%   0.467%
 12   7.896  2024 2039 2053 rBV   319532    563261   4.51%   1.781%
 13   8.632  2255 2268 2304 rBV   560657   1030869   8.25%   3.260%
 14   9.417  2499 2512 2515 rBV   461937    694331   5.56%   2.196%
 15   9.443  2516 2520 2548 rVB   681586   1071026   8.57%   3.387%
 
 16   9.568  2548 2559 2583 rBV2  172945    392787   3.14%   1.242%
 17   9.690  2583 2597 2614 rBV  4277916   6693968  53.57%  21.170%
 18  10.099  2711 2724 2750 rVB   729815   1184968   9.48%   3.748%
 19  10.754  2917 2928 2941 rBV   181121    287643   2.30%   0.910%
 20  10.896  2958 2972 2988 rBV3   96043    202503   1.62%   0.640%
 
 21  10.996  2991 3003 3018 rVV   165218    263627   2.11%   0.834%
 22  11.086  3021 3031 3043 rBV    94902    147816   1.18%   0.467%
 23  11.291  3084 3095 3107 rVB    85281    135747   1.09%   0.429%
 24  11.465  3138 3149 3166 rBV   352288    547550   4.38%   1.732%
 25  11.809  3243 3256 3272 rBV   438544    756884   6.06%   2.394%
 
 26  11.893  3272 3282 3300 rVB2  150139    256992   2.06%   0.813%
 27  12.095  3329 3345 3361 rBV3   85373    147241   1.18%   0.466%
 28  12.192  3363 3375 3396 rVB   347839    586260   4.69%   1.854%
 29  12.478  3451 3464 3485 rBV   105648    223788   1.79%   0.708%
 
 
                        Sum of corrected areas:    31620043
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.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

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000

Time-->

Abundance TIC: VU051559.D\data.ms

 1.909  2.375 2.565  3.993  4.626  5.060  5.726

 5.771

 6.247 6.690

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

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000

Time-->

Abundance TIC: VU051559.D\data.ms

 7.565
 7.896

 8.632  9.417
 9.443

 9.568

 9.690

10.099

10.75410.89610.99611.08611.291
11.465 11.809

11.89312.095
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

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000

Time-->

Abundance TIC: VU051559.D\data.ms

12.478
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethyl ether                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.375    1.58 ug/L       187775   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl ether                          74 C4H10O         000060‐29‐7 90
 2 Ethyl ether                          74 C4H10O         000060‐29‐7 90
 3 Ethyl ether                          74 C4H10O         000060‐29‐7 90
 4 Ethane, 1,2‐diethoxy‐               118 C6H14O2        000629‐14‐1 74
 5 Ethyl ether                          74 C4H10O         000060‐29‐7 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 322 (2.375 min): VU051559.D\data.ms (-312) (-)
59.1

234.9

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

5000

m/z-->

Abundance #972: Ethyl ether
31.0

59.0

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

5000

m/z-->

Abundance #973: Ethyl ether
31.0

59.0

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

5000

m/z-->

Abundance #970: Ethyl ether
31.0

59.0

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  59.10  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  74.10   73.65%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  45.05   65.50%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  43.00   18.41%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  41.00   12.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Diisopropyl ether               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.993    6.15 ug/L       730735   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Diisopropyl ether                   102 C6H14O         000108‐20‐3 90
 2 Diisopropyl ether                   102 C6H14O         000108‐20‐3 90
 3 1‐Propanol, 2‐(1‐methylethoxy)‐     118 C6H14O2        003944‐37‐4 78
 4 Diisopropyl ether                   102 C6H14O         000108‐20‐3 78
 5 Diisopropyl ether                   102 C6H14O         000108‐20‐3 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 825 (3.993 min): VU051559.D\data.ms (-806) (-)
45.1

87.1

59.1
102.172.1

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

5000

m/z-->

Abundance #4984: Diisopropyl ether
45.0

87.0
59.027.0 102.014.0 72.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4986: Diisopropyl ether
45.0

87.0
59.027.0 102.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10074: 1-Propanol, 2-(1-methylethoxy)-
45.0

87.0

59.0
31.0

18.0 73.0 103.0 118.0

3.60 3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  45.10  100.00%

3.60 3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  43.10   53.55%

3.60 3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  87.10   30.84%

3.60 3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  41.10   19.70%

3.60 3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  59.10   13.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, propyl‐                Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.896    1.34 ug/L       202503   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.809

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, propyl‐                    120 C9H12          000103‐65‐1 60
 2 Ethyl amylketone                    128 C8H16O         020616‐93‐7 60
 3 3‐Heptanone, 5‐methyl‐              128 C8H16O         000541‐85‐5 60
 4 3‐Heptanone, 5‐methyl‐              128 C8H16O         000541‐85‐5 60
 5 3‐Heptanone, 5‐methyl‐              128 C8H16O         000541‐85‐5 49

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2972 (10.896 min): VU051559.D\data.ms (-2958) (-
91.1

57.1

128.2 281.1
248.9190.9

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 #14297: Ethyl amylketone
57.0

99.027.0

129.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #14385: 3-Heptanone, 5-methyl-
57.0

99.0
27.0

129.0

10.50 11.00

m/z  91.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  57.10   63.32%

10.50 11.00

m/z  43.10   46.50%

10.50 11.00

m/z  71.10   42.13%

10.50 11.00

m/z  72.10   36.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.996    1.74 ug/L       263627   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.809

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

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3003 (10.996 min): VU051559.D\data.ms (-2991) (-
105.1

120.1

91.177.0
51.037.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

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

120.0

39.0 91.077.0
63.025.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #10725: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

120.0
77.0 91.0

51.027.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

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

120.0

39.0 91.077.0
63.025.0

11.00

m/z 105.10  100.00%

11.00

m/z 120.10   33.03%

11.00

m/z  91.10   16.71%

11.00

m/z  77.00   12.27%

11.00

m/z 106.10   10.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.291    0.90 ug/L       135747   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.809

 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‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 94
 3 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 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 3095 (11.291 min): VU051559.D\data.ms (-3084) (-
105.1

120.1

91.077.1
51.0 64.038.0

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 #10719: Benzene, 1-ethyl-2-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 #10723: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

120.0

39.0 91.077.0
63.026.0

11.00 11.50

m/z 105.10  100.00%

11.00 11.50

m/z 120.10   31.86%

11.00 11.50

m/z  91.05   13.63%

11.00 11.50

m/z  77.10   12.16%

11.00 11.50

m/z 106.10    9.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐       Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.893    1.70 ug/L       256992   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.809

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

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3282 (11.893 min): VU051559.D\data.ms (-3272) (-
105.1

77.1
39.0 139.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10695: Mesitylene
105.0

77.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

77.0
51.0

27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

77.039.0
15.0

11.50 12.00

m/z 105.05  100.00%

11.50 12.00

m/z 120.05   45.93%

11.50 12.00

m/z  77.10   13.35%

11.50 12.00

m/z 119.10   11.28%

11.50 12.00

m/z  91.10   11.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Bicyclo[4.2.0]octa‐1,3,5‐tr...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.095    0.97 ug/L       147241   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.809

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[4.2.0]octa‐1,3,5‐triene,... 118 C9H10          055337‐80‐9 87
 2 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 87
 3 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 55
 4 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 55
 5 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 55

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3345 (12.095 min): VU051559.D\data.ms (-3329) (-
117.1

91.1 134.1
63.039.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10215: Bicyclo[4.2.0]octa-1,3,5-triene, 7-methyl-
117.0

91.0

39.0
63.0

24.0

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 #10189: Benzene, 1-propenyl-
117.0

91.0

39.0 63.0
15.0

12.00

m/z 117.10  100.00%

12.00

m/z 119.10   55.03%

12.00

m/z 118.10   53.98%

12.00

m/z 105.10   52.43%

12.00

m/z 115.10   49.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Cyclohexanone, 3,3,5‐trimet...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.478    1.48 ug/L       223788   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.809

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexanone, 3,3,5‐trimethyl‐     140 C9H16O         000873‐94‐9 97
 2 Cyclohexanone, 3,3,5‐trimethyl‐     140 C9H16O         000873‐94‐9 94
 3 Cyclohexanone, 3,3,5‐trimethyl‐     140 C9H16O         000873‐94‐9 91
 4 Cyclohexanone, 3,3,5‐trimethyl‐     140 C9H16O         000873‐94‐9 91
 5 Cyclohexane, butyl‐                 140 C10H20         001678‐93‐9 64

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3464 (12.478 min): VU051559.D\data.ms (-3451) (-
83.1

55.1

140.139.0
119.198.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #21578: Cyclohexanone, 3,3,5-trimethyl-
83.0

55.0

140.0
39.0 125.0

98.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #21577: Cyclohexanone, 3,3,5-trimethyl-
83.0

55.0

39.0 140.0
125.0

98.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #21576: Cyclohexanone, 3,3,5-trimethyl-
83.0

41.0
56.0

140.0
125.015.0 98.0

12.50

m/z  83.10  100.00%

12.50

m/z  69.00   49.37%

12.50

m/z  55.10   36.17%

12.50

m/z  56.10   32.84%

12.50

m/z  41.10   23.45%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102722\
  Data File : VU051559.D                                          
  Acq On    : 27 Oct 2022  23:27
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5300‐01DL 100X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR100722WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethyl ether          2.375     1.6  ug/L   187775   1   6.247  594227   5.0
Diisopropyl ether    3.993     6.2  ug/L   730735   1   6.247  594227   5.0
Benzene, propyl‐    10.896     1.3  ug/L   202503   3  11.809  756884   5.0
Benzene, 1‐ethy...  10.996     1.7  ug/L   263627   3  11.809  756884   5.0
Benzene, 1‐ethy...  11.291     0.9  ug/L   135747   3  11.809  756884   5.0
Benzene, 1,2,3‐...  11.893     1.7  ug/L   256992   3  11.809  756884   5.0
Bicyclo[4.2.0]o...  12.095     1.0  ug/L   147241   3  11.809  756884   5.0
Cyclohexanone, ...  12.478     1.5  ug/L   223788   3  11.809  756884   5.0
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