
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV122721\
  Data File : VV024185.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2021  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5126‐16
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   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\SFAMVTR122721WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
  Signal     : TIC: VV024185.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    73   83   92 rBV2   79313     93195  18.10%   1.775%
  2   1.359    94   99  105 rVB2    5452      5316   1.03%   0.101%
  3   1.568   156  164  176 rBV    65534     79985  15.53%   1.523%
  4   1.754   215  222  232 rVB    20768     28077   5.45%   0.535%
  5   2.111   323  333  349 rVB   129126    192205  37.32%   3.660%
 
  6   3.198   658  671  685 rVB2    3667      7661   1.49%   0.146%
  7   3.905   875  891  930 rBV3   52771    200785  38.99%   3.823%
  8   4.349  1013 1029 1057 rBV2   94260    231524  44.96%   4.409%
  9   4.609  1094 1110 1129 rBV2   24829     62487  12.13%   1.190%
 10   5.050  1229 1247 1277 rBV3  201590    514957 100.00%   9.805%
 
 11   5.616  1411 1423 1454 rBV   173969    357478  69.42%   6.807%
 12   5.918  1507 1517 1538 rVB4   14178     31620   6.14%   0.602%
 13   6.069  1551 1564 1592 rBV   113787    237967  46.21%   4.531%
 14   6.989  1837 1850 1871 rBV    55024    103915  20.18%   1.979%
 15   7.316  1940 1952 1970 rBV   250577    438619  85.18%   8.352%
 
 16   7.625  2039 2048 2070 rBV    31494     59943  11.64%   1.141%
 17   7.976  2148 2157 2172 rVB2   24684     43112   8.37%   0.821%
 18   8.088  2181 2192 2226 rBV   230962    431329  83.76%   8.213%
 19   8.850  2419 2429 2451 rBV   279055    460686  89.46%   8.772%
 20   9.146  2513 2521 2535 rVB3    3817      6370   1.24%   0.121%
 
 21  10.213  2840 2853 2873 rBV    80417    128608  24.97%   2.449%
 22  11.249  3164 3175 3196 rBV   313374    487796  94.73%   9.288%
 23  11.532  3253 3263 3279 rBV7   11423     22801   4.43%   0.434%
 24  11.622  3279 3291 3310 rVV   255476    415173  80.62%   7.905%
 25  12.046  3414 3423 3434 rVB8    4639      7847   1.52%   0.149%
 
 26  12.117  3434 3445 3453 rBV4    8633     14693   2.85%   0.280%
 27  12.239  3475 3483 3494 rVV4    3990      6915   1.34%   0.132%
 28  12.300  3494 3502 3515 rVB7    3794      7228   1.40%   0.138%
 29  12.387  3521 3529 3536 rVB7    3656      5647   1.10%   0.108%
 30  12.548  3573 3579 3589 rBV7    4402      5741   1.11%   0.109%
 
 31  12.683  3614 3621 3629 rVB6    3285      5202   1.01%   0.099%
 32  12.953  3698 3705 3713 rBV7    4218      6370   1.24%   0.121%
 33  13.001  3713 3720 3727 rBV7    3705      6240   1.21%   0.119%
 34  13.217  3778 3787 3793 rVB5    4542      6593   1.28%   0.126%
 35  13.265  3793 3802 3809 rBV6    4523      6591   1.28%   0.126%
 
 36  13.332  3809 3823 3833 rBV6   11013     26040   5.06%   0.496%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV122721\
  Data File : VV024185.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2021  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5126‐16
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   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\SFAMVTR122721WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0
 
 37  13.487  3858 3871 3885 rBV6   13575     34747   6.75%   0.662%
 38  13.609  3902 3909 3923 rVB5   10077     17344   3.37%   0.330%
 39  13.709  3932 3940 3952 rBV7   12664     23835   4.63%   0.454%
 40  13.779  3954 3962 3971 rVB4    6666     12022   2.33%   0.229%
 
 41  13.908  3992 4002 4014 rVB5   10259     20563   3.99%   0.392%
 42  14.014  4023 4035 4048 rBV5    5115     10212   1.98%   0.194%
 43  14.088  4048 4058 4073 rBV5   20342     45012   8.74%   0.857%
 44  14.229  4093 4102 4112 rVB6   14614     24235   4.71%   0.461%
 45  14.300  4112 4124 4135 rVB5   27862     52398  10.18%   0.998%
 
 46  14.361  4135 4143 4157 rVB7   11271     20096   3.90%   0.383%
 47  14.448  4159 4170 4180 rBV3   15422     30632   5.95%   0.583%
 48  14.570  4201 4208 4214 rBV7    8956     13274   2.58%   0.253%
 49  14.615  4214 4222 4226 rBV6   11734     18903   3.67%   0.360%
 50  14.686  4236 4244 4258 rVB8   16808     42227   8.20%   0.804%
 
 51  14.760  4258 4267 4275 rBV4   13942     23752   4.61%   0.452%
 52  14.827  4276 4288 4297 rVB6   12370     23624   4.59%   0.450%
 53  14.876  4297 4303 4310 rBV7    5209      8817   1.71%   0.168%
 54  15.339  4434 4447 4461 rVB5   13396     33882   6.58%   0.645%
 55  15.422  4461 4473 4484 rBV5    7824     14220   2.76%   0.271%
 
 56  15.503  4491 4498 4507 rBV8    4549      7926   1.54%   0.151%
 57  15.564  4507 4517 4520 rVV8    4924      8006   1.55%   0.152%
 58  15.586  4520 4524 4533 rVB6    8269     12282   2.39%   0.234%
 59  16.184  4701 4710 4718 rVB6    4431      7002   1.36%   0.133%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5251727
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV122721\
  Data File : VV024185.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2021  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5126‐16
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR122721WMA.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

100000

200000

300000

400000

500000

Time-->

Abundance TIC: VV024185.D\data.ms

 1.307

 1.359

 1.568

 1.754

 2.111

 3.198

 3.905

 4.349

 4.609

 5.050
 5.616

 5.918

 6.069

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

100000

200000

300000

400000

500000

Time-->

Abundance TIC: VV024185.D\data.ms

 6.989

 7.316

 7.625  7.976

 8.088

 8.850

 9.146

10.213

11.249

11.532

11.622

12.0412.1

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

100000

200000

300000

400000

500000

Time-->

Abundance TIC: VV024185.D\data.ms

12.23912.30012.38712.54812.68312.95313.00113.21713.26513.33213.48713.60913.70913.77913.90814.014
14.08814.22914.300

14.36114.44814.57014.61514.68614.76014.82714.876 15.33915.42215.50315.56415.586 16.184
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV122721\
  Data File : VV024185.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2021  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5126‐16
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR122721WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1,...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.300    0.54 ug/L        52398   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.249

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1,3‐tri... 160 C12H16         002613‐76‐5 90
 2 Benzene, 1‐(1‐methylethenyl)‐2‐(... 160 C12H16         005557‐93‐7 89
 3 Benzene, 4‐(2‐butenyl)‐1,2‐dimet... 160 C12H16         054340‐86‐2 81
 4 Benzene, 1‐(2‐butenyl)‐2,3‐dimet... 160 C12H16         054340‐85‐1 76
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4,5,7‐tri... 160 C12H16         006682‐06‐0 76

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4124 (14.300 min): VV024185.D\data.ms (-4112) (-)
145.1

115.1
91.065.0 174.141.1 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #36254: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,1,3-trimethyl-
145.0

115.0
91.065.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #36306: Benzene, 1-(1-methylethenyl)-2-(1-methylethyl)-
145.0

117.091.0
51.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #36276: Benzene, 4-(2-butenyl)-1,2-dimethyl-, (E)-
145.0

91.0 115.0
39.0 65.015.0

14.00 14.50

m/z 145.05  100.00%

14.00 14.50

m/z 131.05   30.10%

14.00 14.50

m/z 160.20   25.51%

14.00 14.50

m/z 115.10   21.09%

14.00 14.50

m/z 128.00   19.88%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV122721\
  Data File : VV024185.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2021  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M5126‐16
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVTR122721WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1H‐Indene, 2,3‐...  14.300     0.5  ug/L    52398   3  11.249  487796   5.0
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