
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX050123\
  Data File : VX035462.D                                          
  Acq On    : 02 May 2023  00:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2521‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 38   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\82X042523W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX035462.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.282    26   32   42 rBV2   13612     38601   2.90%   0.522%
  2   2.386   207  213  220 rBV2   11470     20503   1.54%   0.277%
  3   5.385   693  705  720 rBV   135470    395791  29.72%   5.351%
  4   5.550   720  732  748 rVB   241251    684175  51.38%   9.250%
  5   5.958   788  799  820 rBV   142960    385969  28.98%   5.218%
 
  6   6.763   920  931  944 rBV   369330    890402  66.86%  12.039%
  7   8.647  1234 1240 1258 rBV   770225   1215408  91.27%  16.433%
  8  10.055  1465 1471 1486 rBV2  776646   1331710 100.00%  18.005%
  9  10.963  1616 1620 1625 rBV    12688     16047   1.20%   0.217%
 10  11.079  1634 1639 1652 rBV   662783    827599  62.15%  11.190%
 
 11  11.713  1739 1743 1747 rBV    11389     15364   1.15%   0.208%
 12  11.890  1769 1772 1777 rVB    17728     22833   1.71%   0.309%
 13  12.024  1788 1794 1803 rBV   762649   1009509  75.81%  13.649%
 14  12.177  1815 1819 1824 rVB    14538     18423   1.38%   0.249%
 15  12.244  1824 1830 1836 rVV    80767    102034   7.66%   1.380%
 
 16  12.329  1842 1844 1850 rVB2   11816     17335   1.30%   0.234%
 17  12.408  1850 1857 1863 rBV    14419     21649   1.63%   0.293%
 18  12.610  1885 1890 1894 rBV    40788     54587   4.10%   0.738%
 19  12.646  1894 1896 1900 rVV    14763     17821   1.34%   0.241%
 20  12.701  1900 1905 1912 rVB    32603     48103   3.61%   0.650%
 
 21  12.841  1925 1928 1933 rVB2   10323     13497   1.01%   0.182%
 22  12.920  1935 1941 1946 rBV    36149     46713   3.51%   0.632%
 23  13.128  1965 1975 1980 rBV3   54073    104421   7.84%   1.412%
 24  13.286  1994 2001 2008 rBV2   43637     67093   5.04%   0.907%
 25  13.585  2046 2050 2054 rBV4    9323     13860   1.04%   0.187%
 
 26  13.780  2078 2082 2088 rVB2   10390     16756   1.26%   0.227%
 
 
                        Sum of corrected areas:     7396203
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX050123\
  Data File : VX035462.D                                          
  Acq On    : 02 May 2023  00:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2521‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X042523W.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\VX050123\
  Data File : VX035462.D                                          
  Acq On    : 02 May 2023  00:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2521‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X042523W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzene, 1‐propenyl‐            Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.244    5.05 ug/l       102034   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 92
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 86
 3 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 70
 4 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 70
 5 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 70
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Abundance #10190: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0
58.0

39.0
75.0

12.00 12.50

m/z 117.10  100.00%

12.00 12.50

m/z 118.10   54.22%

12.00 12.50

m/z 115.00   34.98%

12.00 12.50

m/z 119.10   23.55%

12.00 12.50

m/z 105.10   20.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX050123\
  Data File : VX035462.D                                          
  Acq On    : 02 May 2023  00:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2521‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X042523W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown13.128                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.128    5.17 ug/l       104421   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans‐4a‐Methyl‐decahydronaphtha... 152 C11H20         002547‐27‐5 41
 2 Acetaldehyde, (3,3‐dimethylcyclo... 152 C10H16O        026532‐25‐2 38
 3 5,7‐Octadien‐4‐one, 2,6‐dimethyl... 152 C10H16O        006752‐80‐3 38
 4 Ethanone, 1‐(1,4‐dimethyl‐3‐cycl... 152 C10H16O        043219‐68‐7 38
 5 1,2,5‐Trimethylpyrrole              109 C7H11N         000930‐87‐0 30
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m/z-->
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Abundance #29513: trans-4a-Methyl-decahydronaphthalene
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137.067.0
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0

5000
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Abundance #29363: Acetaldehyde, (3,3-dimethylcyclohexylidene)-, (E
109.0

41.0
152.069.0

91.0

134.015.0
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0

5000
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Abundance #29268: 5,7-Octadien-4-one, 2,6-dimethyl-, (E)-
95.0

67.0

41.0

137.0

13.00 13.50

m/z 108.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  69.05   74.13%

13.00 13.50

m/z  95.10   65.89%

13.00 13.50

m/z 109.10   65.67%

13.00 13.50

m/z  41.00   52.48%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX050123\
  Data File : VX035462.D                                          
  Acq On    : 02 May 2023  00:49
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2521‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 38   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X042523W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, 1‐prop...  12.244     5.0  ug/l   102034   4  12.024 1009510  50.0
unknown13.128       13.128     5.2  ug/l   104421   4  12.024 1009510  50.0
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