
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051223\
  Data File : VX035628.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  10:57
  Operator  : JC/MD
  Sample    : VX0512WBL01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 4   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\82X051123W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX035628.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.385   694  705  719 rBV   130922    381072  33.03%   5.944%
  2   5.550   719  732  746 rVB   225011    636325  55.16%   9.925%
  3   5.952   787  798  810 rBV   153784    418318  36.26%   6.525%
  4   6.757   921  930  944 rBV   362506    867290  75.18%  13.528%
  5   8.647  1233 1240 1249 rBV   735804   1153666 100.00%  17.994%
 
  6  10.055  1465 1471 1485 rBV   741649   1029070  89.20%  16.051%
  7  11.079  1634 1639 1651 rVB   636558    792665  68.71%  12.364%
  8  12.018  1788 1793 1804 rBV   736189    924111  80.10%  14.414%
  9  15.542  2362 2371 2381 rBV    73318    115001   9.97%   1.794%
 10  16.469  2516 2523 2532 rBV2   49390     93773   8.13%   1.463%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     6411291
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051223\
  Data File : VX035628.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  10:57
  Operator  : JC/MD
  Sample    : VX0512WBL01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051123W.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\VX051223\
  Data File : VX035628.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  10:57
  Operator  : JC/MD
  Sample    : VX0512WBL01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051123W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Dodecane, 1‐chloro‐             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.542    6.22 ug/l       115001   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 1‐chloro‐                 204 C12H25Cl       000112‐52‐7 90
 2 1‐Chloroundecane                    190 C11H23Cl       002473‐03‐2 86
 3 Tetradecane, 1‐chloro‐              232 C14H29Cl       002425‐54‐9 80
 4 Chloroacetic acid, 4‐tetradecyl ... 290 C16H31ClO2     1000280‐08‐6 35
 5 Silane, trichlorodocosyl‐           442 C22H45Cl3Si    007325‐84‐0 30
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15.50

m/z  55.10   88.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051223\
  Data File : VX035628.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  10:57
  Operator  : JC/MD
  Sample    : VX0512WBL01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051123W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Trichloroacetic acid, hexad...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.468    5.07 ug/l        93773   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 74
 2 Vinyl lauryl ether                  212 C14H28O        000765‐14‐0 72
 3 Dodecane, 1‐chloro‐                 204 C12H25Cl       000112‐52‐7 72
 4 Tetradecane, 1‐chloro‐              232 C14H29Cl       002425‐54‐9 64
 5 Silane, trichlorodocosyl‐           442 C22H45Cl3Si    007325‐84‐0 64

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2523 (16.469 min): VX035628.D\data.ms (-2516) (-)
57.0 91.0

118.9 207.1146.8

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #292190: Trichloroacetic acid, hexadecyl ester
43.0

69.0
97.0

125.0
153.0 196.0 224.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #90102: Vinyl lauryl ether
43.0

69.0

97.0
197.0166.0124.015.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #79823: Dodecane, 1-chloro-
43.0

91.0

119.0 204.0168.0

16.20 16.40 16.60

m/z  57.05  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z  43.10   94.53%

16.20 16.40 16.60

m/z  41.10   89.31%

16.20 16.40 16.60

m/z  91.00   86.23%

16.20 16.40 16.60

m/z  55.05   73.77%

82X051123W.M Mon May 15 14:25:03 2023                                                      Page: 4

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
VX0512WBL01



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051223\
  Data File : VX035628.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  10:57
  Operator  : JC/MD
  Sample    : VX0512WBL01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X051123W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Dodecane, 1‐chl...  15.542     6.2  ug/l   115001   4  12.024  924111  50.0
Trichloroacetic...  16.468     5.1  ug/l    93773   4  12.024  924111  50.0
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