
LSC Area Percent Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   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\SFAMVTR112321WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0

  Signal     : TIC: VV023819.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   94 rVB    61232     60859   7.66%   0.812%
  2   1.568   157  164  175 rBV    52825     59790   7.53%   0.798%
  3   1.632   175  184  200 rVB    48971     62795   7.91%   0.838%
  4   1.806   229  238  251 rVB    58491     75447   9.50%   1.006%
  5   2.108   316  332  350 rBV   103694    159220  20.05%   2.124%

  6   2.436   424  434  444 rBV7    5132     11381   1.43%   0.152%
  7   2.529   444  463  473 rVV3   38107    116155  14.62%   1.549%
  8   2.581   474  479  498 rVB8    9252     19687   2.48%   0.263%
  9   2.764   520  536  550 rBV2   28064     57334   7.22%   0.765%
 10   2.953   578  595  608 rBV4   10926     23843   3.00%   0.318%

 11   3.040   610  622  640 rVB2   28299     57146   7.19%   0.762%
 12   3.764   830  847  865 rBV2   48193    122389  15.41%   1.632%
 13   3.912   880  893  923 rBV4   38569    138991  17.50%   1.854%
 14   4.346  1013 1028 1064 rVB    78547    224947  28.32%   3.000%
 15   4.677  1115 1131 1146 rBV4   43272    107050  13.48%   1.428%

 16   4.912  1191 1204 1208 rBV6    4774      9557   1.20%   0.127%
 17   5.047  1229 1246 1273 rBV2  171017    433555  54.58%   5.783%
 18   5.317  1318 1330 1344 rVB5    9174     19994   2.52%   0.267%
 19   5.619  1412 1424 1453 rBV   143204    304270  38.31%   4.058%
 20   5.915  1504 1516 1543 rBV   119018    245504  30.91%   3.275%

 21   6.069  1550 1564 1577 rBV    95199    202970  25.55%   2.707%
 22   6.130  1579 1583 1600 rVB3   20871     38019   4.79%   0.507%
 23   6.989  1839 1850 1872 rVB2   47452     88121  11.09%   1.175%
 24   7.317  1941 1952 1971 rBV   216137    373947  47.08%   4.988%
 25   7.625  2038 2048 2073 rBV2   28277     53536   6.74%   0.714%

 26   7.976  2138 2157 2182 rBV   479137    794288 100.00%  10.595%
 27   8.092  2182 2193 2230 rBV   155047    363729  45.79%   4.852%
 28   8.854  2418 2430 2454 rBV   213875    355359  44.74%   4.740%
 29   9.014  2471 2480 2493 rBV    33292     52168   6.57%   0.696%
 30   9.136  2505 2518 2535 rBV   150556    252912  31.84%   3.373%

 31   9.545  2635 2645 2660 rBV2   20399     32859   4.14%   0.438%
 32   9.937  2759 2767 2777 rBV2    6804     10774   1.36%   0.144%
 33  10.217  2843 2854 2870 rBV    69983    113684  14.31%   1.516%
 34  10.355  2883 2897 2915 rBV    24924     43081   5.42%   0.575%
 35  10.448  2915 2926 2945 rVV   117911    263625  33.19%   3.516%

 36  10.538  2945 2954 2972 rVB    68396    105333  13.26%   1.405%
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LSC Area Percent Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   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\SFAMVTR112321WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0

 37  10.738  3006 3016 3034 rBV    69057    109247  13.75%   1.457%
 38  10.915  3058 3071 3088 rBV   334774    506846  63.81%   6.761%
 39  11.249  3163 3175 3192 rBV   248870    386481  48.66%   5.155%
 40  11.336  3192 3202 3216 rVB    71927    111416  14.03%   1.486%

 41  11.529  3251 3262 3271 rBV    33141     60372   7.60%   0.805%
 42  11.574  3272 3276 3282 rVV    14036     18795   2.37%   0.251%
 43  11.625  3282 3292 3315 rVB2  243295    414997  52.25%   5.535%
 44  11.821  3344 3353 3364 rBV2    5422      8059   1.01%   0.107%
 45  11.911  3371 3381 3386 rBV3   18018     27937   3.52%   0.373%

 46  11.940  3386 3390 3400 rVB2   15619     21532   2.71%   0.287%
 47  12.017  3405 3414 3421 rBV2   29544     47373   5.96%   0.632%
 48  12.114  3435 3444 3459 rBV2   37867     61749   7.77%   0.824%
 49  12.316  3495 3507 3516 rBV4    7163     10833   1.36%   0.144%
 50  12.413  3527 3537 3545 rBV2   19728     28758   3.62%   0.384%

 51  12.464  3545 3553 3564 rVB    26373     39683   5.00%   0.529%
 52  12.725  3624 3634 3648 rVB2   24471     38092   4.80%   0.508%
 53  12.882  3665 3683 3695 rBV3   46592     78355   9.86%   1.045%
 54  13.050  3727 3735 3745 rBV9    5379      9608   1.21%   0.128%
 55  13.217  3778 3787 3795 rVB3    7199     11893   1.50%   0.159%

 56  13.271  3795 3804 3810 rBV5    7167     10375   1.31%   0.138%
 57  13.506  3867 3877 3886 rBV    18371     28806   3.63%   0.384%
 58  14.638  4217 4229 4239 rBV     7175     11586   1.46%   0.155%

Sum of corrected areas:     7497112
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LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.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_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.632    1.03 ug/L 62795   1,4‐Difluorobenzene 5.616

 Hit# of  5    Tentative ID MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methyl‐ 72 C5H12 000078‐78‐4 80
 2 Butane, 2‐methyl‐ 72 C5H12 000078‐78‐4 80
 3 3‐Buten‐1‐ol 72 C4H8O 000627‐27‐0 43
 4 1,3‐Dimethyldiaziridine 72 C3H8N2 026177‐36‐6 33
 5 Pentane 72 C5H12 000109‐66‐0 28

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 184 (1.632 min): VV023819.D\data.ms (-175) (-)
43.1

57.1

72.1

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance #813: Butane, 2-methyl-
43.0

57.0
27.0

15.0
72.02.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance #814: Butane, 2-methyl-
43.0

57.0

29.0

72.0
15.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance #752: 3-Buten-1-ol
42.0

31.0

72.057.015.0

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  43.10  100.00%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  41.10   95.13%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  42.10   84.78%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  57.10   69.17%

1.40 1.60 1.80 2.00

m/z  39.10   35.67%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.806    1.24 ug/L 75447   1,4‐Difluorobenzene 5.616

 Hit# of  5    Tentative ID MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentane 72 C5H12 000109‐66‐0 91
 2 Pentane 72 C5H12 000109‐66‐0 86
 3 Pentane 72 C5H12 000109‐66‐0 86
 4 Pentane 72 C5H12 000109‐66‐0 80
 5 Butane, 2‐methyl‐ 72 C5H12 000078‐78‐4 64

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 238 (1.806 min): VV023819.D\data.ms (-229) (-)
43.0

57.1 72.1

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance #809: Pentane
43.0

57.027.0
72.0

15.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance #810: Pentane
43.0

27.0

57.0 72.0
15.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80
0

5000

m/z-->

Abundance #807: Pentane
43.0

27.0

57.0 72.015.02.0

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  43.05  100.00%

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  42.10   65.71%

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  41.05   55.71%

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  39.05   19.74%

1.40 1.60 1.80 2.00 2.20

m/z  57.10   18.06%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Ethyl‐oxetane Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.040    0.94 ug/L 57146   1,4‐Difluorobenzene 5.616

 Hit# of  5    Tentative ID MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Ethyl‐oxetane 86 C5H10O 1010386‐40‐2 91
 2 n‐Hexane 86 C6H14 000110‐54‐3 91
 3 n‐Hexane 86 C6H14 000110‐54‐3 72
 4 n‐Hexane 86 C6H14 000110‐54‐3 64
 5 n‐Hexane 86 C6H14 000110‐54‐3 59

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 622 (3.040 min): VV023819.D\data.ms (-610) (-)
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m/z-->

Abundance #1948: 2-Ethyl-oxetane
57.0

41.0

29.0 86.0

71.0
15.0
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0
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Abundance #2039: n-Hexane
57.041.0

29.0

86.0
15.0 71.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #2040: n-Hexane
57.0

43.0

29.0

86.015.0 71.02.0

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  57.10  100.00%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  41.10   76.39%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  43.10   62.06%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  56.05   52.70%

2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  42.10   32.79%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  (DEL) Alkane: Cyclic3.764       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.764    2.01 ug/L       122389   1,4‐Difluorobenzene 5.616

 Hit# of  5    Tentative ID MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentane, methyl‐ 84 C6H12 000096‐37‐7 91
 2 Cyclopentane, methyl‐ 84 C6H12 000096‐37‐7 80
 3 1H‐Tetrazole, 5‐methyl‐ 84 C2H4N4 004076‐36‐2 72
 4 Cyclopentane, methyl‐ 84 C6H12 000096‐37‐7 64
 5 Cyclobutane, ethyl‐ 84 C6H12 004806‐61‐5 59

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 847 (3.764 min): VV023819.D\data.ms (-830) (-)
56.1

41.1
69.1

84.2

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1682: Cyclopentane, methyl-
56.0

41.0
69.0

28.0 84.0
15.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1681: Cyclopentane, methyl-
56.0

41.0

69.0
27.0

84.0
15.01.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1502: 1H-Tetrazole, 5-methyl-
56.0

27.0

42.0
84.0

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  56.10  100.00%

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  41.10   53.06%

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  69.10   44.67%

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  55.10   25.25%

3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  39.05   21.79%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, propyl‐ Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.355    0.56 ug/L 43081   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 93
 3 Benzene, propyl‐ 120 C9H12 000103‐65‐1 87
 4 Benzene, propyl‐ 120 C9H12 000103‐65‐1 83
 5 N‐Benzyl‐N‐hexylamine 191 C13H21N 025468‐44‐4 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2897 (10.355 min): VV023819.D\data.ms (-2883) (-)
91.1

120.1

65.1 78.051.0 105.137.1

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  91.10  100.00%

10.00 10.50

m/z 120.10   28.30%

10.00 10.50

m/z  92.00   11.24%

10.00 10.50

m/z  65.10    9.85%

10.00 10.50

m/z  78.00    8.30%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.448    3.41 ug/L       263625   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 95
 2 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐ 120 C9H12 000620‐14‐4 95
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐ 120 C9H12 000611‐14‐3 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐ 120 C9H12 000611‐14‐3 94
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐ 120 C9H12 000620‐14‐4 94

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2926 (10.448 min): VV023819.D\data.ms (-2915) (-)
105.1

120.1

77.1 91.1
39.1 63.1

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

120.0

91.077.039.0 63.018.0

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

5000

m/z-->

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

120.0

39.0 91.077.0
63.026.0

10.50

m/z 105.10  100.00%

10.50

m/z 120.10   30.52%

10.50

m/z  77.10   12.22%

10.50

m/z  91.10   11.54%

10.50

m/z 106.10    9.05%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.738    1.41 ug/L       109247   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 95
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐ 120 C9H12 000611‐14‐3 95
 3 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐ 120 C9H12 000622‐96‐8 93
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐ 120 C9H12 000620‐14‐4 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 3016 (10.738 min): VV023819.D\data.ms (-3006) (-)
105.1

120.1

91.177.0
51.1 64.138.1

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 #10726: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

120.0
77.0 91.0

51.027.0 64.0

10.50 11.00

m/z 105.05  100.00%

10.50 11.00

m/z 120.10   31.68%

10.50 11.00

m/z  91.10   13.31%

10.50 11.00

m/z  77.00   11.36%

10.50 11.00

m/z 103.10    9.33%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Indane Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.529    0.78 ug/L 60372   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 87
 3 Indane 118 C9H10 000496‐11‐7 81
 4 Benzene, cyclopropyl‐ 118 C9H10 000873‐49‐4 81
 5 Indane 118 C9H10 000496‐11‐7 81

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3262 (11.529 min): VV023819.D\data.ms (-3251) (-)
117.1

91.063.139.0
134.1

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 #10179: Indane
117.0

91.039.0 58.0
74.013.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10178: Indane
117.0

91.058.039.0
75.0

11.50

m/z 117.10  100.00%

11.50

m/z 118.10   52.91%

11.50

m/z 115.00   36.56%

11.50

m/z  91.00   15.41%

11.50

m/z 116.10   10.73%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.017    0.61 ug/L 47373   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14 000934‐80‐5 95
 2 o‐Cymene 134 C10H14 000527‐84‐4 94
 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‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14 002870‐04‐4 94

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3414 (12.017 min): VV023819.D\data.ms (-3405) (-)
119.1

134.1
91.0

51.0 76.036.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17084: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

134.0

91.039.015.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16996: o-Cymene
119.0

134.0
91.039.015.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

134.091.0

65.039.015.0

12.00

m/z 119.10  100.00%

12.00

m/z 134.05   28.54%

12.00

m/z  91.05   14.72%

12.00

m/z 120.10   11.27%

12.00

m/z 105.10    9.60%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Indan, 1‐methyl‐ Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.114    0.80 ug/L 61749   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indan, 1‐methyl‐ 132 C10H12 000767‐58‐8 90
 2 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12 000768‐00‐3 90
 3 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12 001587‐04‐8 87
 4 Benzene, 2‐butenyl‐ 132 C10H12 001560‐06‐1 87
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐2‐methyl‐    132 C10H12 000824‐63‐5 87

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3444 (12.114 min): VV023819.D\data.ms (-3435) (-)
117.1

132.1

91.151.1 65.1

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

5000

m/z-->

Abundance #16104: Indan, 1-methyl-
117.0

132.0

91.0
39.0 65.0

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

5000

m/z-->

Abundance #16172: Benzene, (1-methyl-1-propenyl)-, (E)-
117.0

132.0

91.0

51.0 77.0
27.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
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 115.00   35.41%

12.00 12.50

m/z 132.05   27.36%

12.00 12.50

m/z  91.10   12.38%

12.00 12.50

m/z 118.00   11.21%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.464    0.51 ug/L 39683   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

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

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3553 (12.464 min): VV023819.D\data.ms (-3545) (-)
119.1

134.0

91.0
39.1 65.1

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

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17065: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

134.0

91.039.0 65.0

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

12.50

m/z 119.10  100.00%

12.50

m/z 134.00   44.21%

12.50

m/z  91.05   15.39%

12.50

m/z 117.00    9.50%

12.50

m/z 133.05    9.13%
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Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dime...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.882    1.01 ug/L 78355   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12 002039‐89‐6 95
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12 000874‐35‐1 76
 3 Cyclopropane, 1‐methyl‐1‐phenyl‐    132 C10H12 002214‐14‐4 74
 4 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐ 132 C10H12 003454‐07‐7 70
 5 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12 001587‐04‐8 68

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3683 (12.882 min): VV023819.D\data.ms (-3665) (-)
117.1

132.1

91.0
63.039.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16149: Benzene, 2-ethenyl-1,4-dimethyl-
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 #16151: 1H-Indene, 2,3-dihydro-5-methyl-
117.0

132.0

91.039.0 65.0
24.0

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

12.50 13.00

m/z 117.10  100.00%

12.50 13.00

m/z 132.05   35.14%

12.50 13.00

m/z 115.00   34.77%

12.50 13.00

m/z 119.10   32.55%

12.50 13.00

m/z 131.05   19.78%
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Tentatively Identified Compound (LSC) summary

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV120721\
  Data File : VV023819.D
  Acq On    : 07 Dec 2021  13:44
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4879‐07DL 200X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR112321WMA.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: S...   1.632     1.0  ug/L    62795   1   5.616  304270   5.0
(DEL) Alkane: S...   1.806     1.2  ug/L    75447   1   5.616  304270   5.0
2‐Ethyl‐oxetane      3.040     0.9  ug/L    57146   1   5.616  304270   5.0
(DEL) Alkane: C...   3.764     2.0  ug/L   122389   1   5.616  304270   5.0
Benzene, propyl‐    10.355     0.6  ug/L    43081   3  11.249  386481   5.0
Benzene, 1‐ethy...  10.448     3.4  ug/L   263625   3  11.249  386481   5.0
Benzene, 1‐ethy...  10.738     1.4  ug/L   109247   3  11.249  386481   5.0
Indane 11.529     0.8  ug/L    60372   3  11.249  386481   5.0
Benzene, 4‐ethy...  12.017     0.6  ug/L    47373   3  11.249  386481   5.0
Indan, 1‐methyl‐    12.114     0.8  ug/L    61749   3  11.249  386481   5.0
Benzene, 1,2,3,...  12.464     0.5  ug/L    39683   3  11.249  386481   5.0
Benzene, 2‐ethe...  12.882     1.0  ug/L    78355   3  11.249  386481   5.0
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