
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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: VV023365.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    76   83   97 rVB2   53255     59514   3.43%   0.558%
  2   1.568   157  164  175 rVB    43981     49062   2.82%   0.460%
  3   2.111   323  333  345 rBV2   79421    120338   6.93%   1.127%
  4   3.195   655  670  688 rBV    25717     53944   3.11%   0.505%
  5   3.908   875  892  922 rBV2   84040    309906  17.84%   2.903%
 
  6   4.352  1012 1030 1056 rBV2   74831    217404  12.52%   2.037%
  7   4.609  1093 1110 1128 rBV2   50198    127426   7.34%   1.194%
  8   5.050  1231 1247 1278 rBV3  152349    393819  22.68%   3.689%
  9   5.619  1412 1424 1450 rBV2  152671    315395  18.16%   2.955%
 10   5.915  1494 1516 1544 rBV   386647    758121  43.65%   7.102%
 
 11   6.072  1551 1565 1578 rBV    93665    191668  11.04%   1.796%
 12   6.989  1841 1850 1870 rBV    41518     80338   4.63%   0.753%
 13   7.317  1942 1952 1968 rBV   172134    301652  17.37%   2.826%
 14   7.394  1968 1976 1999 rVB    27372     53236   3.07%   0.499%
 15   7.625  2036 2048 2068 rBV2   24612     49266   2.84%   0.462%
 
 16   7.982  2149 2159 2173 rVB2   15870     28368   1.63%   0.266%
 17   8.088  2182 2192 2226 rBV   214019    390627  22.49%   3.659%
 18   8.853  2419 2430 2433 rBV   261963    357320  20.57%   3.347%
 19   8.882  2434 2439 2466 rVB   388827    617156  35.54%   5.782%
 20   9.146  2514 2521 2531 rVB7    9617     18451   1.06%   0.173%
 
 21   9.480  2604 2625 2636 rBV10   12045     40624   2.34%   0.381%
 22   9.548  2637 2646 2665 rVB    36056     64865   3.73%   0.608%
 23   9.706  2688 2695 2706 rVB4   19218     32463   1.87%   0.304%
 24   9.802  2715 2725 2733 rBV7    9795     18563   1.07%   0.174%
 25   9.934  2754 2766 2776 rBV    69676    112220   6.46%   1.051%
 
 26  10.127  2816 2826 2835 rBV4   15047     25620   1.48%   0.240%
 27  10.217  2843 2854 2873 rBV    74690    154034   8.87%   1.443%
 28  10.355  2886 2897 2916 rBV   173174    286950  16.52%   2.688%
 29  10.448  2917 2926 2944 rVV    81333    173678  10.00%   1.627%
 30  10.535  2950 2953 2970 rVB     8449     18237   1.05%   0.171%
 
 31  10.738  2993 3016 3035 rBV   374083    585966  33.74%   5.489%
 32  10.914  3059 3071 3093 rVB  1158965   1736755 100.00%  16.270%
 33  11.056  3108 3115 3119 rBV    32907     46483   2.68%   0.435%
 34  11.088  3119 3125 3138 rVB    67525    106227   6.12%   0.995%
 35  11.191  3150 3157 3165 rVB2   19939     27866   1.60%   0.261%
 
 36  11.249  3165 3175 3192 rVV2  289052    519719  29.92%   4.869%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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
 
 37  11.336  3192 3202 3222 rVB   344549    526866  30.34%   4.936%
 38  11.455  3232 3239 3250 rVB2   18195     28719   1.65%   0.269%
 39  11.532  3250 3263 3282 rBV2  212814    507884  29.24%   4.758%
 40  11.625  3282 3292 3315 rVB5  285704    592534  34.12%   5.551%
 
 41  11.744  3322 3329 3343 rVB4   14944     25162   1.45%   0.236%
 42  11.821  3343 3353 3365 rBV    28614     46213   2.66%   0.433%
 43  11.911  3372 3381 3386 rBV    43650     66120   3.81%   0.619%
 44  12.014  3399 3413 3420 rBV    52521     91716   5.28%   0.859%
 45  12.117  3434 3445 3455 rBV2   56925    108651   6.26%   1.018%
 
 46  12.239  3476 3483 3495 rBV7   10886     24368   1.40%   0.228%
 47  12.303  3495 3503 3514 rVB4   17573     33422   1.92%   0.313%
 48  12.413  3531 3537 3546 rVB    18690     27940   1.61%   0.262%
 49  12.464  3546 3553 3568 rVB2   24862     42871   2.47%   0.402%
 50  12.551  3570 3580 3590 rBV4   12590     19837   1.14%   0.186%
 
 51  12.882  3674 3683 3695 rVB4   29852     48304   2.78%   0.453%
 52  12.943  3695 3702 3714 rVB9   13452     22210   1.28%   0.208%
 53  13.046  3726 3734 3745 rVB4   10729     18531   1.07%   0.174%
 
 
                        Sum of corrected areas:    10674629
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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
0

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VV023365.D\data.ms

 1.307  1.568
 2.111

 3.195
 3.908  4.352  4.609

 5.050  5.619

 5.915

 6.072

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

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VV023365.D\data.ms

 6.989

 7.317

 7.394 7.625  7.982

 8.088
 8.853

 8.882

 9.146  9.480 9.548 9.706 9.802
 9.934

10.127
10.217

10.355

10.448
10.535

10.738

10.914

11.05611.088
11.191

11.249
11.336

11.455

11.532
11.625

11.74411.82111.91112.01412.1

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

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VV023365.D\data.ms

12.23912.30312.41312.46412.551 12.88212.94313.046
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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  (DEL) Alkane: Cyclic9.480       Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.480    0.57 ug/L        40624   Chlorobenzene‐d5            8.853

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1‐ethyl‐4‐methyl‐, ... 126 C9H18          006236‐88‐0 52
 2 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2‐methyl‐, ... 126 C9H18          004923‐77‐7 50
 3 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      126 C9H18          003728‐54‐9 50
 4 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2‐methyl‐, ... 126 C9H18          004923‐78‐8 49
 5 Cyclohexane, 1‐ethyl‐4‐methyl‐, ... 126 C9H18          004926‐78‐7 49

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2625 (9.480 min): VV023365.D\data.ms (-2604) (-)
97.1

55.0

81.1
41.1

126.168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13289: Cyclohexane, 1-ethyl-4-methyl-, trans-
55.0 97.0

41.0
27.0

69.0 126.0

83.0 111.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13284: Cyclohexane, 1-ethyl-2-methyl-, cis-
97.055.0

41.0

69.0

126.083.0 111.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13267: Cyclohexane, 1-ethyl-2-methyl-
97.0

55.0

41.0
69.0

126.027.0 83.0 111.0

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  97.10  100.00%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  55.00   74.95%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  81.10   48.26%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  95.00   44.37%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  41.10   40.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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  Benzene, propyl‐                Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.355    2.76 ug/L       286950   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, propyl‐                    120 C9H12          000103‐65‐1 93
 2 Benzene, propyl‐                    120 C9H12          000103‐65‐1 90
 3 Benzene, propyl‐                    120 C9H12          000103‐65‐1 87
 4 N‐Benzyl‐2‐phenethylamine           211 C15H17N        003647‐71‐0 83
 5 Benzene, propyl‐                    120 C9H12          000103‐65‐1 83

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2897 (10.355 min): VV023365.D\data.ms (-2886) (-)
91.0

120.1
65.1 78.151.0 105.138.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10702: Benzene, propyl-
91.0

120.0
65.039.0 78.0 105.052.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10700: Benzene, propyl-
91.0

120.065.0
39.0 78.0 105.052.026.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10701: Benzene, propyl-
91.0

120.0
65.039.0 78.0 105.052.026.0

10.00 10.50

m/z  91.05  100.00%

10.00 10.50

m/z 120.10   23.66%

10.00 10.50

m/z  92.10   10.69%

10.00 10.50

m/z  65.10   10.09%

10.00 10.50

m/z  78.10    6.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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  Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.448    1.67 ug/L       173678   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 97
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 95
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 94
 5 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2926 (10.448 min): VV023365.D\data.ms (-2917) (-)
105.1

120.1

77.039.0 62.0 140.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

120.0

77.039.0 59.018.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

120.0

77.039.0 59.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

120.0

39.0 77.0
59.0

10.50

m/z 105.10  100.00%

10.50

m/z 120.05   31.13%

10.50

m/z  91.10   12.78%

10.50

m/z  77.05   10.66%

10.50

m/z 103.05    8.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.738    5.64 ug/L       585966   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 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‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 94
 5 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3016 (10.738 min): VV023365.D\data.ms (-2993) (-)
105.1

120.1

77.1
39.1 62.0 138.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

120.0

77.039.0 59.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

120.0

39.0 77.0
59.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #10724: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

120.0
77.0

51.027.0

10.50 11.00

m/z 105.10  100.00%

10.50 11.00

m/z 120.10   31.24%

10.50 11.00

m/z  91.10   12.32%

10.50 11.00

m/z  77.10   11.30%

10.50 11.00

m/z  79.10    9.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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  6  Benzene, (1‐methylpropyl)‐      Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.088    1.02 ug/L       106227   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methylpropyl)‐          134 C10H14         000135‐98‐8 87
 2 Benzeneacetaldehyde, .alpha.‐met... 134 C9H10O         000093‐53‐8 86
 3 Benzene, 1‐methyl‐2‐propyl‐         134 C10H14         001074‐17‐5 83
 4 Benzeneacetaldehyde, .alpha.‐met... 134 C9H10O         000093‐53‐8 83
 5 Oxirane, 2‐methyl‐2‐phenyl‐         134 C9H10O         002085‐88‐3 80

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3125 (11.088 min): VV023365.D\data.ms (-3119) (-)
105.1

134.177.0
51.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17039: Benzene, (1-methylpropyl)-
105.0

134.0
77.051.027.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17625: Benzeneacetaldehyde, .alpha.-methyl-
105.0

77.0
51.0 134.027.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17050: Benzene, 1-methyl-2-propyl-
105.0

134.0

77.039.0 62.015.0

11.00

m/z 105.10  100.00%

11.00

m/z 134.05   13.54%

11.00

m/z  77.05   12.02%

11.00

m/z  79.10    9.67%

11.00

m/z 106.05    9.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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  7  Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.336    5.07 ug/L       526866   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 97
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 95
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 94
 4 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 94
 5 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 94

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3202 (11.336 min): VV023365.D\data.ms (-3192) (-)
105.1

120.1

77.0 91.039.0 63.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.051.0
27.0

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

5000

m/z-->

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

120.0

77.0 91.039.0 63.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10694: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.039.0 59.015.0

11.00 11.50

m/z 105.05  100.00%

11.00 11.50

m/z 120.10   43.79%

11.00 11.50

m/z  77.05   11.98%

11.00 11.50

m/z  91.05   10.81%

11.00 11.50

m/z 119.10   10.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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  8  Indane                          Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.532    4.89 ug/L       507884   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 93
 2 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 76
 3 (Z)‐1‐Phenylpropene                 118 C9H10          000766‐90‐5 70
 4 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 70
 5 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 68

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3263 (11.532 min): VV023365.D\data.ms (-3250) (-)
117.1

91.0
63.039.1 134.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #10179: Indane
117.0

91.039.0 58.0
74.013.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

91.0

51.0
74.027.0

11.50

m/z 117.10  100.00%

11.50

m/z 118.10   53.24%

11.50

m/z 115.10   38.03%

11.50

m/z  91.05   17.17%

11.50

m/z 119.10   12.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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  9  Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.911    0.64 ug/L        66120   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 96
 2 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 96
 3 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 95
 4 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 95
 5 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3381 (11.911 min): VV023365.D\data.ms (-3372) (-)
119.1

91.1
65.039.0 135.1

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

91.0

65.039.0 135.015.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17086: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

91.039.015.0 65.0 135.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17089: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.0 135.015.0

12.00

m/z 119.05  100.00%

12.00

m/z 134.05   32.10%

12.00

m/z  91.10   17.44%

12.00

m/z 105.10   13.74%

12.00

m/z 117.00    9.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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 10  p‐Cymene                        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.014    0.88 ug/L        91716   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 95
 2 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 95
 3 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 4 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 95
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 94

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3413 (12.014 min): VV023365.D\data.ms (-3399) (-)
119.1

91.0
65.039.0 184.0149.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #17086: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

91.039.015.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16995: p-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16997: o-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0

12.00

m/z 119.05  100.00%

12.00

m/z 134.00   25.70%

12.00

m/z  90.95   13.87%

12.00

m/z  77.05   11.03%

12.00

m/z 120.10   10.61%

SFAMVTR110421WMA.M Wed Nov 17 03:17:11 2021                                                      Page: 12

Instrument :
MSVOA_V
ClientSampleId :
BGGF2



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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 11  Benzene, (2‐methyl‐1‐propen...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.117    1.05 ug/L       108651   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (2‐methyl‐1‐propenyl)‐     132 C10H12         000768‐49‐0 90
 2 Indan, 1‐methyl‐                    132 C10H12         000767‐58‐8 87
 3 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 87
 4 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 80
 5 Benzene, 2‐butenyl‐                 132 C10H12         001560‐06‐1 78

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3445 (12.117 min): VV023365.D\data.ms (-3434) (-)
117.1

132.1
91.0

51.0 73.935.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16143: Benzene, (2-methyl-1-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 #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 #16167: Benzene, 1-methyl-2-(2-propenyl)-
117.0

132.0

91.0
65.039.0

12.00 12.50

m/z 117.05  100.00%

12.00 12.50

m/z 115.10   34.68%

12.00 12.50

m/z 132.05   27.24%

12.00 12.50

m/z  91.00   15.06%

12.00 12.50

m/z 118.10   10.83%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV111021\
  Data File : VV023365.D                                          
  Acq On    : 11 Nov 2021  04:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4542‐08
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 50   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
(DEL) Alkane: C...   9.480     0.6  ug/L    40624   2   8.853  357320   5.0
Benzene, propyl‐    10.355     2.8  ug/L   286950   3  11.249  519719   5.0
Benzene, 1‐ethy...  10.448     1.7  ug/L   173678   3  11.249  519719   5.0
Benzene, 1‐ethy...  10.738     5.6  ug/L   585966   3  11.249  519719   5.0
Benzene, (1‐met...  11.088     1.0  ug/L   106227   3  11.249  519719   5.0
Benzene, 1,2,3‐...  11.336     5.1  ug/L   526866   3  11.249  519719   5.0
Indane              11.532     4.9  ug/L   507884   3  11.249  519719   5.0
Benzene, 2‐ethy...  11.911     0.6  ug/L    66120   3  11.249  519719   5.0
p‐Cymene            12.014     0.9  ug/L    91716   3  11.249  519719   5.0
Benzene, (2‐met...  12.117     1.1  ug/L   108651   3  11.249  519719   5.0
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