
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            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_X\Method\82X022322W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX027252.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.252    22   27   44 rBV    44578     76351  18.00%   2.325%
  2   2.788   271  279  282 rBV2    3683      8348   1.97%   0.254%
  3   2.831   282  286  296 rVB2    5888     12036   2.84%   0.367%
  4   3.111   323  332  345 rBV2    9269     23521   5.55%   0.716%
  5   3.764   430  439  447 rBV3    2698      7149   1.69%   0.218%
 
  6   4.215   505  513  522 rBV3    2743      7725   1.82%   0.235%
  7   5.391   695  706  719 rBV    48668    140681  33.17%   4.284%
  8   5.562   719  734  754 rVB    83084    260675  61.47%   7.938%
  9   5.830   768  778  787 rBV4    4139     11626   2.74%   0.354%
 10   5.964   789  800  812 rBV    50496    135474  31.95%   4.126%
 
 11   6.172   821  834  839 rBV3    2437      7718   1.82%   0.235%
 12   6.257   839  848  859 rVV2   17015     52181  12.31%   1.589%
 13   6.763   923  931  942 rBV   136158    309802  73.06%   9.435%
 14   7.379  1023 1032 1042 rBV4    7007     18116   4.27%   0.552%
 15   7.501  1046 1052 1057 rBV2    2593      4576   1.08%   0.139%
 
 16   7.562  1057 1062 1066 rBV2    2353      4721   1.11%   0.144%
 17   7.988  1123 1132 1140 rVB    14674     29805   7.03%   0.908%
 18   8.110  1143 1152 1160 rBV    23250     47229  11.14%   1.438%
 19   8.190  1160 1165 1170 rVB2    3136      5408   1.28%   0.165%
 20   8.653  1228 1241 1249 rBV   265683    424062 100.00%  12.914%
 
 21   8.964  1287 1292 1301 rVB5    5206     11219   2.65%   0.342%
 22   9.049  1301 1306 1311 rBV4    2948      5312   1.25%   0.162%
 23  10.055  1465 1471 1480 rBV   279862    366733  86.48%  11.168%
 24  10.195  1490 1494 1501 rVB     4171      5126   1.21%   0.156%
 25  10.305  1509 1512 1517 rVB     4134      5243   1.24%   0.160%
 
 26  11.085  1634 1640 1646 rBV   217708    282556  66.63%   8.605%
 27  11.305  1673 1676 1681 rVB     8509     10399   2.45%   0.317%
 28  11.384  1684 1689 1690 rBV    28443     37382   8.82%   1.138%
 29  11.451  1696 1700 1707 rVB    26863     33744   7.96%   1.028%
 30  11.616  1722 1727 1731 rBV    15697     19439   4.58%   0.592%
 
 31  11.756  1745 1750 1758 rVB    45428     55940  13.19%   1.704%
 32  11.975  1781 1786 1789 rBV     6012      7190   1.70%   0.219%
 33  12.024  1789 1794 1799 rVV   294570    362719  85.53%  11.046%
 34  12.091  1802 1805 1812 rVB     7339      9309   2.20%   0.283%
 35  12.250  1826 1831 1833 rBV    21814     30900   7.29%   0.941%
 
 36  12.268  1833 1834 1838 rVV    21585     19573   4.62%   0.596%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            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_X\Method\82X022322W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  12.317  1838 1842 1852 rVB2   45243     65100  15.35%   1.983%
 38  12.463  1862 1866 1872 rVB    14250     17441   4.11%   0.531%
 39  12.530  1872 1877 1880 rBV    21354     31781   7.49%   0.968%
 40  12.555  1880 1881 1886 rVB    19469     17002   4.01%   0.518%
 
 41  12.616  1886 1891 1895 rBV    43704     52835  12.46%   1.609%
 42  12.701  1901 1905 1915 rBV2   14500     27795   6.55%   0.846%
 43  12.847  1925 1929 1934 rVB2   10609     13203   3.11%   0.402%
 44  12.920  1934 1941 1945 rBV    21538     28512   6.72%   0.868%
 45  12.963  1945 1948 1955 rVB    34872     40427   9.53%   1.231%
 
 46  13.024  1955 1958 1960 rBV2    3785      5002   1.18%   0.152%
 47  13.170  1978 1982 1986 rVB2   13716     15565   3.67%   0.474%
 48  13.256  1992 1996 1998 rBV2    3713      5194   1.22%   0.158%
 49  13.292  1998 2002 2012 rVV2   30431     43620  10.29%   1.328%
 50  13.426  2019 2024 2031 rVB2    3998      5453   1.29%   0.166%
 
 51  13.548  2040 2044 2047 rBV     6390      8768   2.07%   0.267%
 52  13.585  2047 2050 2056 rVB4    7938     12950   3.05%   0.394%
 53  13.664  2061 2063 2069 rVB2    7184     10030   2.37%   0.305%
 54  13.926  2100 2106 2110 rBV2    3489      4778   1.13%   0.146%
 55  14.079  2126 2131 2137 rVB     4757      5446   1.28%   0.166%
 
 56  14.219  2149 2154 2160 rBV3    4281      7434   1.75%   0.226%
 57  14.640  2216 2223 2228 rBV     7483      9671   2.28%   0.295%
 58  14.780  2242 2246 2255 rBV     4484      5700   1.34%   0.174%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3283695

82X022322W.M Wed Mar 02 18:02:08 2022                                                      Page:  2

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW-33

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW-33

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW-33

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW-33

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW-33



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  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_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Sulfur dioxide                  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.252   14.64 ug/l        76351   Pentafluorobenzene          5.562

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 83
 2 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 74
 3 L‐Alanine, 3‐sulfo‐                 169 C3H7NO5S       000498‐40‐8 9 
 4 Ethene, 1,1‐difluoro‐                64 C2H2F2         000075‐38‐7 4 
 5 Ethyl Chloride                       64 C2H5Cl         000075‐00‐3 3 

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 27 (1.252 min): VX027252.D\data.ms (-22) (-)
64.0

44.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #415: Sulfur dioxide
64.0

32.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #6974: Aminomethanesulfonic acid
64.0

17.0

42.0 96.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #44547: L-Alanine, 3-sulfo-
64.0

44.0

16.0
93.0 143.0115.0 169.0

1.20 1.40 1.60

m/z  64.00  100.00%

1.20 1.40 1.60

m/z  48.00   49.92%

1.20 1.40 1.60

m/z  66.00    4.79%

1.20 1.40 1.60

m/z  50.00    2.42%

1.20 1.40 1.60

m/z  65.00    0.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Butane, 2,2,3,3‐tetramethyl‐    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.257    8.42 ug/l        52181   1,4‐Difluorobenzene         6.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2,2,3,3‐tetramethyl‐        114 C8H18          000594‐82‐1 72
 2 Hexane, 2,2,4‐trimethyl‐            128 C9H20          016747‐26‐5 64
 3 Hexane, 2,2‐dimethyl‐               114 C8H18          000590‐73‐8 59
 4 Pentane, 2,2,4,4‐tetramethyl‐       128 C9H20          001070‐87‐7 53
 5 2‐Pentene, 5‐butoxy‐, (E)‐          142 C9H18O         054004‐23‐8 47

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 848 (6.257 min): VX027252.D\data.ms (-839) (-)
57.0

41.0

99.183.1
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0
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Abundance #8677: Butane, 2,2,3,3-tetramethyl-
57.0

41.0

99.015.0 83.0
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Abundance #14580: Hexane, 2,2,4-trimethyl-
57.0

41.0

113.072.026.0 95.0 128.0
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Abundance #8654: Hexane, 2,2-dimethyl-
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41.0

99.015.0 77.0 114.0

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  57.05  100.00%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  56.10   35.15%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  41.05   28.03%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  43.10   14.40%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  39.10    8.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Pentane, 2,3,3‐trimethyl‐       Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.110    7.62 ug/l        47229   1,4‐Difluorobenzene         6.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentane, 2,3,3‐trimethyl‐           114 C8H18          000560‐21‐4 83
 2 Heptane, 4‐methyl‐                  114 C8H18          000589‐53‐7 64
 3 Hexane, 2,3,4‐trimethyl‐            128 C9H20          000921‐47‐1 64
 4 Pentane, 2,3,4‐trimethyl‐           114 C8H18          000565‐75‐3 59
 5 Hexane, 3,3‐dimethyl‐               114 C8H18          000563‐16‐6 53
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5000
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Abundance Scan 1152 (8.110 min): VX027252.D\data.ms (-1143) (-)
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Abundance #8661: Pentane, 2,3,3-trimethyl-
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Abundance #8635: Heptane, 4-methyl-
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71.0
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Abundance #14574: Hexane, 2,3,4-trimethyl-
43.0

71.0 85.057.0

29.0

14.0 128.099.0

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  43.10  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  71.10   66.42%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  70.10   53.79%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  57.10   47.78%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  85.10   35.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.384    5.15 ug/l        37382   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 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 94
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 4 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91
 5 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1689 (11.384 min): VX027252.D\data.ms (-1684) (-)
105.1

120.1

91.177.0
39.1 63.0

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 #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 #10692: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.051.0
27.0 64.0

11.00 11.50

m/z 105.10  100.00%

11.00 11.50

m/z 120.10   31.96%

11.00 11.50

m/z  91.10   11.91%

11.00 11.50

m/z  77.00   11.63%

11.00 11.50

m/z 103.00    9.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.317    8.97 ug/l        65100   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 95
 2 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 94
 3 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 94
 4 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 91

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1842 (12.317 min): VX027252.D\data.ms (-1838) (-)
119.1

91.0

65.039.0 135.2

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17080: Benzene, 1-ethyl-3,5-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.0 135.015.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

91.0

65.039.0 135.015.0

0 20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16998: o-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0 135.015.0

12.00 12.50

m/z 119.10  100.00%

12.00 12.50

m/z 105.10   49.73%

12.00 12.50

m/z 134.05   40.10%

12.00 12.50

m/z  91.05   23.44%

12.00 12.50

m/z  77.10   12.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.616    7.28 ug/l        52835   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 96
 2 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 96
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 95
 4 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 95
 5 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1891 (12.616 min): VX027252.D\data.ms (-1886) (-)
119.1

134.2
91.1

65.139.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17077: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

134.091.0

65.039.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

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

134.091.0

65.039.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17088: Benzene, 1-ethyl-2,4-dimethyl-
119.0

134.0

91.039.0 65.0

12.50 13.00

m/z 119.05  100.00%

12.50 13.00

m/z 134.20   30.22%

12.50 13.00

m/z  91.10   16.86%

12.50 13.00

m/z 120.10   11.32%

12.50 13.00

m/z 105.10    9.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.963    5.57 ug/l        40427   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 97
 2 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 97
 3 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 96
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 94
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 94

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1948 (12.963 min): VX027252.D\data.ms (-1945) (-)
119.1

134.2

91.1
65.039.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17059: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

134.0

91.0
39.0 65.015.0

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

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

13.00

m/z 119.10  100.00%

13.00

m/z 134.15   45.28%

13.00

m/z  91.10   16.76%

13.00

m/z 120.10   10.17%

13.00

m/z 115.05    8.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐prop...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.292    6.01 ug/l        43620   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 70
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐2‐methyl‐    132 C10H12         000824‐63‐5 70
 3 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 64
 4 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 64
 5 1‐Phenyl‐1‐butene                   132 C10H12         000824‐90‐8 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2002 (13.292 min): VX027252.D\data.ms (-1998) (-)
117.1

132.1

91.1
77.163.139.1

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

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

5000

m/z-->

Abundance #16161: 1H-Indene, 2,3-dihydro-2-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 #16151: 1H-Indene, 2,3-dihydro-5-methyl-
117.0

132.0

91.039.0 65.0
25.0

13.00 13.50

m/z 117.05  100.00%

13.00 13.50

m/z 119.10   58.84%

13.00 13.50

m/z 132.05   32.47%

13.00 13.50

m/z 115.05   28.99%

13.00 13.50

m/z 134.00   19.48%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX030122\
  Data File : VX027252.D                                          
  Acq On    : 01 Mar 2022  16:40
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N1688‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X022322W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Sulfur dioxide       1.252    14.6  ug/l    76351   1   5.562  260675  50.0
Butane, 2,2,3,3...   6.257     8.4  ug/l    52181   2   6.763  309802  50.0
Pentane, 2,3,3‐...   8.110     7.6  ug/l    47229   2   6.763  309802  50.0
Benzene, 1‐ethy...  11.384     5.2  ug/l    37382   4  12.024  362719  50.0
Benzene, 1‐ethy...  12.317     9.0  ug/l    65100   4  12.024  362719  50.0
Benzene, 1‐ethy...  12.616     7.3  ug/l    52835   4  12.024  362719  50.0
Benzene, 1,2,3,...  12.963     5.6  ug/l    40427   4  12.024  362719  50.0
Benzene, 1‐meth...  13.292     6.0  ug/l    43620   4  12.024  362719  50.0
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