
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023353.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  00:13
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4558‐12
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 38   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_V\Method\SFAMVTR110421WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV023353.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.307    75   83  100 rVB    55369     58996  14.37%   1.392%
  2   1.568   156  164  172 rBV    41096     47647  11.60%   1.125%
  3   1.632   178  184  194 rVB    17761     22169   5.40%   0.523%
  4   1.806   234  238  247 rVB7    4163      5319   1.30%   0.126%
  5   2.024   300  306  316 rVB5    3302      5243   1.28%   0.124%
 
  6   2.108   322  332  347 rVB    75928    112607  27.42%   2.658%
  7   2.500   441  454  462 rBV10    4444     10357   2.52%   0.244%
  8   3.770   833  849  858 rBV7    3829      9811   2.39%   0.232%
  9   3.908   881  892  927 rBV    40972    156238  38.05%   3.687%
 10   4.352  1014 1030 1053 rBV    70292    173740  42.31%   4.100%
 
 11   4.683  1117 1133 1147 rVB7    3931      9917   2.42%   0.234%
 12   5.050  1230 1247 1282 rBV3  149879    410631 100.00%   9.691%
 13   5.619  1409 1424 1454 rBV   151594    307972  75.00%   7.269%
 14   5.921  1507 1518 1535 rVB5   16232     34859   8.49%   0.823%
 15   6.072  1552 1565 1592 rBV    91600    191230  46.57%   4.513%
 
 16   6.989  1841 1850 1865 rBV2   36224     69515  16.93%   1.641%
 17   7.320  1939 1953 1970 rBV   167757    295542  71.97%   6.975%
 18   7.400  1972 1978 1986 rVB5    3983      6799   1.66%   0.160%
 19   7.628  2039 2049 2063 rBV    22259     41112  10.01%   0.970%
 20   8.091  2183 2193 2228 rBV   201496    392201  95.51%   9.256%
 
 21   8.853  2419 2430 2448 rBV   234893    380060  92.56%   8.970%
 22   9.146  2513 2521 2530 rBV6    2495      4207   1.02%   0.099%
 23  10.217  2844 2854 2867 rBV    74807    115184  28.05%   2.718%
 24  11.091  3119 3126 3135 rBV6    3177      5177   1.26%   0.122%
 25  11.249  3164 3175 3196 rBV   238462    371784  90.54%   8.775%
 
 26  11.529  3248 3262 3277 rBV5   21373     38321   9.33%   0.904%
 27  11.625  3280 3292 3312 rVB   193861    304589  74.18%   7.189%
 28  12.049  3416 3424 3436 rVB3    5768      8696   2.12%   0.205%
 29  12.303  3491 3503 3511 rVB5    3021      4560   1.11%   0.108%
 30  12.885  3674 3684 3692 rBV7    3195      4523   1.10%   0.107%
 
 31  13.374  3829 3836 3844 rVB7    3338      5791   1.41%   0.137%
 32  13.696  3927 3936 3947 rVB6    7353     11003   2.68%   0.260%
 33  13.754  3947 3954 3966 rBV8    2602      4423   1.08%   0.104%
 34  15.773  4572 4582 4595 rBV    45795     67820  16.52%   1.601%
 35  16.181  4698 4709 4723 rBV2  170515    274249  66.79%   6.473%
 
 36  16.310  4738 4749 4762 rBV2  182769    274782  66.92%   6.485%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023353.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  00:13
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4558‐12
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 38   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_V\Method\SFAMVTR110421WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     4237074
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023353.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  00:13
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4558‐12
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR110421WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

1.20 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
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50000

100000

150000

200000

250000

Time-->

Abundance TIC: VV023353.D\data.ms
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 2.500  3.770

 3.908

 4.352

 4.683

 5.050  5.619

 5.921

 6.072
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 7.400
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50000
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023353.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  00:13
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4558‐12
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR110421WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1‐ethenyl‐4‐methyl‐    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.529    0.52 ug/L        38321   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐methyl‐        118 C9H10          000622‐97‐9 58
 2 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 58
 3 Indane‐5‐carboxylic acid            162 C10H10O2       065898‐38‐6 53
 4 Benzene, (3‐chloro‐1‐propenyl)‐     152 C9H9Cl         002687‐12‐9 53
 5 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 52

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3262 (11.529 min): VV023353.D\data.ms (-3248) (-)
117.1

57.0

99.1
39.1

77.1 170.2

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10202: Benzene, 1-ethenyl-4-methyl-
117.0

91.0

39.0
63.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #37567: Indane-5-carboxylic acid
117.0

162.0

91.0
63.045.015.0

11.50

m/z 117.10  100.00%

11.50

m/z  57.05   59.75%

11.50

m/z 118.10   57.49%

11.50

m/z 115.00   42.01%

11.50

m/z  99.10   24.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023353.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  00:13
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4558‐12
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR110421WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethy...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.773    0.91 ug/L        67820   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        000128‐39‐2 94
 2 Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        000128‐39‐2 94
 3 Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        000128‐39‐2 93
 4 Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        000128‐39‐2 93
 5 Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        000128‐39‐2 91

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4582 (15.773 min): VV023353.D\data.ms (-4572) (-)
191.2

131.157.1 91.1
161.1 281.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #82766: Phenol, 2,6-bis(1,1-dimethylethyl)-
191.0

57.0 131.0
91.0

27.0 161.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #82756: Phenol, 2,6-bis(1,1-dimethylethyl)-
191.0

57.0
131.0

91.0
27.0 161.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #82758: Phenol, 2,6-bis(1,1-dimethylethyl)-
191.0

57.0
131.091.027.0

161.0

15.50 16.00

m/z 191.20  100.00%

15.50 16.00

m/z 206.20   19.14%

15.50 16.00

m/z 131.05   16.89%

15.50 16.00

m/z 192.20   14.90%

15.50 16.00

m/z  57.10   14.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023353.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  00:13
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4558‐12
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR110421WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  2,5‐Cyclohexadiene‐1,4‐dion...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.181    3.69 ug/L       274249   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,5‐Cyclohexadiene‐1,4‐dione, 2,... 220 C14H20O2       000719‐22‐2 95
 2 2,5‐Cyclohexadiene‐1,4‐dione, 2,... 220 C14H20O2       000719‐22‐2 94
 3 2,5‐Cyclohexadiene‐1,4‐dione, 2,... 220 C14H20O2       000719‐22‐2 87
 4 2,5‐Cyclohexadiene‐1,4‐dione, 2,... 220 C14H20O2       000719‐22‐2 78
 5 2,5‐Cyclohexadiene‐1,4‐dione, 2,... 220 C14H20O2       000719‐22‐2 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4709 (16.181 min): VV023353.D\data.ms (-4698) (-)
177.2

220.241.1 135.1

91.1

281.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #99035: 2,5-Cyclohexadiene-1,4-dione, 2,6-bis(1,1-dimet
177.0

220.0

41.0
135.0

91.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #99031: 2,5-Cyclohexadiene-1,4-dione, 2,6-bis(1,1-dimet
177.0

220.0
41.0

135.0

95.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #99033: 2,5-Cyclohexadiene-1,4-dione, 2,6-bis(1,1-dimet
177.0

220.0

41.0

135.0

95.0

16.00 16.50

m/z 177.20  100.00%

16.00 16.50

m/z 220.20   44.55%

16.00 16.50

m/z  41.10   44.39%

16.00 16.50

m/z 135.05   40.02%

16.00 16.50

m/z  67.10   38.58%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023353.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  00:13
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4558‐12
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR110421WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Butylated Hydroxytoluene        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.310    3.70 ug/L       274782   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butylated Hydroxytoluene            220 C15H24O        000128‐37‐0 99
 2 Butylated Hydroxytoluene            220 C15H24O        000128‐37‐0 98
 3 Butylated Hydroxytoluene            220 C15H24O        000128‐37‐0 97
 4 Butylated Hydroxytoluene            220 C15H24O        000128‐37‐0 96
 5 Ethyl 4‐oxo‐2‐phenylpentanoate      220 C13H16O3       1000427‐11‐2 95

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4749 (16.310 min): VV023353.D\data.ms (-4738) (-)
205.2

57.1 145.1105.1
175.1 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #99218: Butylated Hydroxytoluene
205.0

57.0 145.0105.0
175.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #99214: Butylated Hydroxytoluene
205.0

57.0
145.0105.0

27.0 175.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #99219: Butylated Hydroxytoluene
205.0

57.0
145.0

105.0
175.027.0

16.00 16.50

m/z 205.15  100.00%

16.00 16.50

m/z 220.30   23.08%

16.00 16.50

m/z  57.10   17.87%

16.00 16.50

m/z 206.20   16.45%

16.00 16.50

m/z 145.05   14.28%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023353.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  00:13
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4558‐12
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR110421WMA.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‐ethe...  11.529     0.5  ug/L    38321   3  11.249  371784   5.0
Phenol, 2,6‐bis...  15.773     0.9  ug/L    67820   3  11.249  371784   5.0
2,5‐Cyclohexadi...  16.181     3.7  ug/L   274249   3  11.249  371784   5.0
Butylated Hydro...  16.310     3.7  ug/L   274782   3  11.249  371784   5.0
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