
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   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\82X032522W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX027757.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.246    22   26   38 rBV    16033     26534   2.02%   0.343%
  2   2.380   206  212  224 rBV    20310     36074   2.75%   0.466%
  3   5.391   696  706  719 rBV    47331    134722  10.26%   1.740%
  4   5.556   723  733  745 rVB2   76218    218452  16.63%   2.821%
  5   5.958   790  799  810 rBV    54797    138958  10.58%   1.794%
 
  6   6.763   921  931  942 rBV   125903    296062  22.54%   3.823%
  7   8.653  1234 1241 1248 rBV   249858    398792  30.36%   5.150%
  8  10.055  1460 1471 1476 rBV   277905    367753  28.00%   4.749%
  9  10.195  1489 1494 1500 rBV    71245     91256   6.95%   1.178%
 10  10.299  1504 1511 1518 rVV    52419     74778   5.69%   0.966%
 
 11  10.640  1563 1567 1580 rVB    53462     72989   5.56%   0.943%
 12  10.963  1615 1620 1624 rBV    21218     25086   1.91%   0.324%
 13  11.079  1634 1639 1650 rBV   216686    290079  22.09%   3.746%
 14  11.384  1682 1689 1691 rBV    44675     67656   5.15%   0.874%
 15  11.451  1696 1700 1708 rVB    16589     22788   1.74%   0.294%
 
 16  11.616  1722 1727 1735 rBV    33084     47439   3.61%   0.613%
 17  11.750  1745 1749 1754 rVB    83804    106788   8.13%   1.379%
 18  11.811  1754 1759 1764 rVB4   11450     15431   1.17%   0.199%
 19  11.969  1778 1785 1789 rBV    11678     15440   1.18%   0.199%
 20  12.024  1789 1794 1800 rVB   281912    356146  27.12%   4.599%
 
 21  12.091  1800 1805 1809 rBV    47895     60709   4.62%   0.784%
 22  12.244  1822 1830 1837 rBV   104549    137135  10.44%   1.771%
 23  12.317  1837 1842 1848 rVB2   16749     23592   1.80%   0.305%
 24  12.414  1853 1858 1863 rBV   166308    206605  15.73%   2.668%
 25  12.530  1873 1877 1879 rBV2   10966     13673   1.04%   0.177%
 
 26  12.555  1879 1881 1886 rVV    14557     15949   1.21%   0.206%
 27  12.615  1886 1891 1895 rVV    35953     41914   3.19%   0.541%
 28  12.701  1900 1905 1911 rVV    27916     43038   3.28%   0.556%
 29  12.920  1938 1941 1945 rVV    14388     19317   1.47%   0.249%
 30  12.963  1945 1948 1954 rVB    30052     39060   2.97%   0.504%
 
 31  13.170  1977 1982 1986 rVB    27502     31827   2.42%   0.411%
 32  13.286  1997 2001 2006 rVB2   46627     64244   4.89%   0.830%
 33  13.341  2006 2010 2014 rVB    74022     87333   6.65%   1.128%
 34  13.426  2019 2024 2029 rVB   227562    285518  21.74%   3.687%
 35  13.506  2034 2037 2041 rVV5   14754     19412   1.48%   0.251%
 
 36  13.548  2041 2044 2047 rVV    13341     16348   1.24%   0.211%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   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\82X032522W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.780  2072 2082 2089 rBV  1018967   1313379 100.00%  16.960%
 38  13.871  2089 2097 2101 rBV    50596     68230   5.19%   0.881%
 39  14.225  2148 2155 2158 rBV    23627     37183   2.83%   0.480%
 40  14.323  2163 2171 2176 rBV    32138     50121   3.82%   0.647%
 
 41  14.524  2200 2204 2210 rVB2   13182     17600   1.34%   0.227%
 42  14.597  2211 2216 2219 rVV    31698     46416   3.53%   0.599%
 43  14.640  2219 2223 2233 rVB   415925    540777  41.17%   6.983%
 44  14.725  2233 2237 2241 rBV    16642     22386   1.70%   0.289%
 45  14.780  2241 2246 2260 rVB   696298    888887  67.68%  11.478%
 
 46  15.206  2307 2316 2322 rBV    21017     32160   2.45%   0.415%
 47  15.377  2333 2344 2347 rBV    45585     76452   5.82%   0.987%
 48  15.408  2347 2349 2355 rVV2   19014     25252   1.92%   0.326%
 49  15.481  2355 2361 2365 rVV    62877    106291   8.09%   1.373%
 50  15.511  2365 2366 2373 rVV    17664     20429   1.56%   0.264%
 
 51  15.615  2373 2383 2387 rVV   114855    195872  14.91%   2.529%
 52  15.652  2387 2389 2397 rVB2   54736     74625   5.68%   0.964%
 53  15.841  2411 2420 2431 rVB3   33013     95006   7.23%   1.227%
 54  15.987  2438 2444 2456 rBV2   27599     47984   3.65%   0.620%
 55  16.090  2456 2461 2468 rBV3   12500     21375   1.63%   0.276%
 
 56  16.328  2491 2500 2509 rBV    81200    154795  11.79%   1.999%
 
 
                        Sum of corrected areas:     7744117
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.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\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Indane                          Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.244   19.25 ug/l       137135   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 93
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 89
 3 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 81
 4 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 81
 5 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 72

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1830 (12.244 min): VX027757.D\data.ms (-1822) (-)
117.2

91.1
63.139.0

134.2
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0

5000
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Abundance #10181: Indane
117.0
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63.039.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10205: Benzene, 1-ethenyl-2-methyl-
117.0

91.0

39.0 58.0
74.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10197: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0
74.027.0

12.00 12.50

m/z 117.20  100.00%

12.00 12.50

m/z 118.20   52.64%

12.00 12.50

m/z 115.20   34.94%

12.00 12.50

m/z  91.10   19.71%

12.00 12.50

m/z 119.20   10.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1‐propynyl‐            Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.414   29.01 ug/l       206605   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐propynyl‐                116 C9H8           000673‐32‐5 91
 2 3‐Methylphenylacetylene             116 C9H8           000766‐82‐5 91
 3 Benzene, 1,2‐propadienyl‐           116 C9H8           002327‐99‐3 91
 4 1‐Propyne, 3‐phenyl‐                116 C9H8           010147‐11‐2 91
 5 Benzene, 1‐ethynyl‐4‐methyl‐        116 C9H8           000766‐97‐2 91
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Abundance Scan 1858 (12.414 min): VX027757.D\data.ms (-1853) (-)
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Abundance #9551: Benzene, 1,2-propadienyl-
115.0
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12.50

m/z 115.15  100.00%

12.50

m/z 116.20   92.77%

12.50

m/z  63.10   15.40%

12.50

m/z  89.10   15.20%

12.50

m/z  62.10    7.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1H‐Indene, 1‐methyl‐            Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.341   12.26 ug/l        87333   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 1‐methyl‐                130 C10H10         000767‐59‐9 96
 2 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 96
 3 Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclopropen... 130 C10H10         065051‐83‐4 96
 4 Benzene,1‐methyl‐1,2‐propadienyl‐   130 C10H10         022433‐39‐2 95
 5 1,4‐Dihydronaphthalene              130 C10H10         000612‐17‐9 95

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2010 (13.341 min): VX027757.D\data.ms (-2006) (-)
115.2 130.2

51.0
77.0

95.237.1

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

5000

m/z-->

Abundance #15031: 1H-Indene, 1-methyl-
130.0

115.0

51.0
77.027.0 101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15022: 2-Methylindene
130.0

115.0

51.0
77.028.0 101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15058: Benzene, (1-methyl-2-cyclopropen-1-yl)-
130.0

115.0

51.0
77.027.0 101.0

13.00 13.50

m/z 115.15  100.00%

13.00 13.50

m/z 130.20   98.35%

13.00 13.50

m/z 129.20   79.75%

13.00 13.50

m/z 128.20   42.05%

13.00 13.50

m/z 127.20   18.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene,1‐methyl‐1,2‐propad...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.426   40.08 ug/l       285518   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene,1‐methyl‐1,2‐propadienyl‐   130 C10H10         022433‐39‐2 96
 2 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 96
 3 1H‐Indene, 1‐methyl‐                130 C10H10         000767‐59‐9 96
 4 Benzene, 1‐butynyl‐                 130 C10H10         000622‐76‐4 95
 5 Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,6a‐te... 130 C10H10         015677‐15‐3 94

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2024 (13.426 min): VX027757.D\data.ms (-2019) (-)
130.2115.2

63.1
39.0 89.1

147.3

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150
0

5000

m/z-->

Abundance #15050: Benzene,1-methyl-1,2-propadienyl-
115.0 130.0

51.0

77.0
27.0 92.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150
0

5000

m/z-->

Abundance #15022: 2-Methylindene
130.0

115.0

51.0
77.028.0 98.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150
0

5000

m/z-->

Abundance #15031: 1H-Indene, 1-methyl-
130.0

115.0

51.0
77.027.0 98.0

13.50

m/z 130.20  100.00%

13.50

m/z 115.15   99.07%

13.50

m/z 129.15   76.72%

13.50

m/z 128.20   37.09%

13.50

m/z 127.15   18.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Naphthalene, 2‐methyl‐          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.640   75.92 ug/l       540777   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 2 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 94
 4 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 5 Bicyclo[4.4.1]undeca‐1,3,5,7,9‐p... 142 C11H10         002443‐46‐1 64

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2223 (14.640 min): VX027757.D\data.ms (-2219) (-)
142.2

115.2

63.1 89.139.0 159.3

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22143: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22153: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

115.0

63.039.0 89.0

14.50 15.00

m/z 142.20  100.00%

14.50 15.00

m/z 141.15   87.34%

14.50 15.00

m/z 115.15   40.91%

14.50 15.00

m/z 143.20   12.13%

14.50 15.00

m/z 139.15   11.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Naphthalene, 1‐methyl‐          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.780  124.79 ug/l       888887   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 2 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 94
 4 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 93
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 90

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2246 (14.780 min): VX027757.D\data.ms (-2241) (-)
142.2

115.2

63.1 89.239.0 158.2

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22143: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22153: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

115.0

63.039.0 89.0

14.50 15.00

m/z 142.20  100.00%

14.50 15.00

m/z 141.20   90.22%

14.50 15.00

m/z 115.20   41.56%

14.50 15.00

m/z 139.20   11.57%

14.50 15.00

m/z 143.20   11.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐      Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.481   14.92 ug/l       106291   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐61‐9 96
 2 Naphthalene, 2,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐42‐0 95
 3 Naphthalene, 1,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐37‐1 95
 4 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 95
 5 Naphthalene, 1,8‐dimethyl‐          156 C12H12         000569‐41‐5 95

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2361 (15.481 min): VX027757.D\data.ms (-2355) (-)
156.2

128.277.1
51.0 102.2 207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33167: Naphthalene, 1,5-dimethyl-
156.0

77.0 115.0
51.028.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33132: Naphthalene, 2,6-dimethyl-
156.0

115.077.0
51.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33134: Naphthalene, 1,7-dimethyl-
156.0

115.0
77.051.027.0

15.50

m/z 156.20  100.00%

15.50

m/z 141.20   76.88%

15.50

m/z 155.30   33.67%

15.50

m/z 128.20   20.49%

15.50

m/z  77.10   18.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.615   27.50 ug/l       195872   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 97
 2 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 96
 3 Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐61‐9 96
 4 Naphthalene, 1,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐37‐1 96
 5 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 95

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2383 (15.615 min): VX027757.D\data.ms (-2373) (-)
156.2

115.2

76.151.1
137.297.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33129: Naphthalene, 2,3-dimethyl-
141.0

115.0
76.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33158: Naphthalene, 1,3-dimethyl-
156.0

115.076.051.027.0
138.097.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33166: Naphthalene, 1,5-dimethyl-
156.0

115.076.0
51.0

27.0 137.0

15.50 16.00

m/z 156.20  100.00%

15.50 16.00

m/z 141.20   93.67%

15.50 16.00

m/z 155.20   29.30%

15.50 16.00

m/z 115.20   27.66%

15.50 16.00

m/z 128.20   21.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.841   13.34 ug/l        95006   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 98
 2 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 96
 3 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 96
 4 Naphthalene, 1,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐37‐1 96
 5 Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐61‐9 95

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2420 (15.841 min): VX027757.D\data.ms (-2411) (-)
156.2

115.2

76.151.2
207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33129: Naphthalene, 2,3-dimethyl-
141.0

115.0
76.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33158: Naphthalene, 1,3-dimethyl-
156.0

115.076.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33136: Naphthalene, 1,4-dimethyl-
156.0

115.0
77.051.027.0

15.50 16.00

m/z 156.15  100.00%

15.50 16.00

m/z 141.20   91.16%

15.50 16.00

m/z 155.20   26.32%

15.50 16.00

m/z 115.15   25.01%

15.50 16.00

m/z 128.15   18.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Acenaphthene                    Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.328   21.73 ug/l       154795   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acenaphthene                        154 C12H10         000083‐32‐9 95
 2 1,4‐Ethenonaphthalene, 1,4‐dihydro‐ 154 C12H10         007322‐47‐6 64
 3 Hexa‐2,4‐diyn‐1‐ylbenzene           154 C12H10         000520‐74‐1 59
 4 Naphthalene, 2‐ethenyl‐             154 C12H10         000827‐54‐3 53
 5 3‐Fluoro‐para‐anisaldehyde          154 C8H7FO2        000351‐54‐2 50

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2500 (16.328 min): VX027757.D\data.ms (-2491) (-)
153.2

76.1

51.1 126.298.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #31487: Acenaphthene
154.0

76.0

51.0 126.098.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #31495: 1,4-Ethenonaphthalene, 1,4-dihydro-
153.0

76.0 128.0
39.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #31494: Hexa-2,4-diyn-1-ylbenzene
153.0

115.076.0
51.0

98.0

16.0016.2016.4016.60

m/z 153.20  100.00%

16.0016.2016.4016.60

m/z 154.20   88.84%

16.0016.2016.4016.60

m/z 152.20   46.88%

16.0016.2016.4016.60

m/z  76.10   27.08%

16.0016.2016.4016.60

m/z 151.20   18.70%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX032822\
  Data File : VX027757.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  18:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N2123‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X032522W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Indane              12.244    19.3  ug/l   137135   4  12.024  356146  50.0
Benzene, 1‐prop...  12.414    29.0  ug/l   206605   4  12.024  356146  50.0
1H‐Indene, 1‐me...  13.341    12.3  ug/l    87333   4  12.024  356146  50.0
Benzene,1‐methy...  13.426    40.1  ug/l   285518   4  12.024  356146  50.0
Naphthalene, 2‐...  14.640    75.9  ug/l   540777   4  12.024  356146  50.0
Naphthalene, 1‐...  14.780   124.8  ug/l   888887   4  12.024  356146  50.0
Naphthalene, 1,...  15.481    14.9  ug/l   106291   4  12.024  356146  50.0
Naphthalene, 2,...  15.615    27.5  ug/l   195872   4  12.024  356146  50.0
Naphthalene, 1,...  15.841    13.3  ug/l    95006   4  12.024  356146  50.0
Acenaphthene        16.328    21.7  ug/l   154795   4  12.024  356146  50.0

82X032522W.M Tue Mar 29 19:05:34 2022                                                      Page:  14

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
20220344-MODIFIED-ELUTRIATE

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
20220344-MODIFIED-ELUTRIATE

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
20220344-MODIFIED-ELUTRIATE

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
20220344-MODIFIED-ELUTRIATE

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
20220344-MODIFIED-ELUTRIATE

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
20220344-MODIFIED-ELUTRIATE

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
20220344-MODIFIED-ELUTRIATE

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
20220344-MODIFIED-ELUTRIATE

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
20220344-MODIFIED-ELUTRIATE


