
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051223\
  Data File : VX035630.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  12:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2702‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 6   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: VX035630.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   693  705  721 rBV2  127554    369935  32.82%   4.994%
  2   5.550   721  732  748 rVB   220289    622579  55.24%   8.404%
  3   5.958   787  799  818 rBV   147656    408983  36.29%   5.521%
  4   6.763   920  931  947 rBV   352443    849226  75.34%  11.463%
  5   8.647  1233 1240 1247 rBV   721202   1127129 100.00%  15.215%
 
  6   8.720  1247 1252 1261 rVB    17113     30008   2.66%   0.405%
  7  10.055  1465 1471 1483 rBV   718819   1003491  89.03%  13.546%
  8  10.195  1489 1494 1500 rVB    19692     26446   2.35%   0.357%
  9  10.299  1505 1511 1517 rBV    57492     78295   6.95%   1.057%
 10  10.640  1562 1567 1575 rVB    51112     68201   6.05%   0.921%
 
 11  11.079  1633 1639 1648 rBV   612515    778649  69.08%  10.511%
 12  11.305  1670 1676 1681 rVV    13140     16095   1.43%   0.217%
 13  11.378  1681 1688 1696 rVV    40740     74839   6.64%   1.010%
 14  11.451  1696 1700 1709 rVB    28228     37740   3.35%   0.509%
 15  11.610  1718 1726 1732 rBV    28338     35418   3.14%   0.478%
 
 16  11.750  1745 1749 1758 rVB    77349     95193   8.45%   1.285%
 17  12.018  1788 1793 1800 rVV   723048    937245  83.15%  12.652%
 18  12.085  1800 1804 1813 rVB    42461     52135   4.63%   0.704%
 19  12.244  1825 1830 1837 rBV2   41911     64213   5.70%   0.867%
 20  12.329  1837 1844 1851 rVB5   17538     36004   3.19%   0.486%
 
 21  12.530  1871 1877 1879 rBV    10629     14944   1.33%   0.202%
 22  12.609  1887 1890 1893 rVV    13161     15595   1.38%   0.211%
 23  12.701  1900 1905 1913 rBV2   16062     25057   2.22%   0.338%
 24  12.920  1934 1941 1944 rVV2    9468     11993   1.06%   0.162%
 25  12.963  1944 1948 1954 rVB    14910     18266   1.62%   0.247%
 
 26  13.164  1977 1981 1986 rVB    19838     25131   2.23%   0.339%
 27  13.292  1992 2002 2007 rBV2   58853     86326   7.66%   1.165%
 28  13.420  2018 2023 2032 rVB    52835     66099   5.86%   0.892%
 29  13.585  2046 2050 2056 rVB6   14387     19059   1.69%   0.257%
 30  13.658  2056 2062 2069 rVB4    5863     12676   1.12%   0.171%
 
 31  13.774  2077 2081 2088 rVB    19367     24779   2.20%   0.334%
 32  13.853  2088 2094 2100 rVB3   10366     14392   1.28%   0.194%
 33  13.926  2100 2106 2109 rBV2   10809     15539   1.38%   0.210%
 34  13.963  2109 2112 2117 rVB4   10187     14935   1.33%   0.202%
 35  14.225  2146 2155 2160 rBV    25384     42760   3.79%   0.577%
 
 36  14.475  2190 2196 2206 rVB3   16406     25918   2.30%   0.350%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051223\
  Data File : VX035630.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  12:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2702‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 6   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
 
 37  14.634  2215 2222 2226 rBV4   12107     22217   1.97%   0.300%
 38  15.182  2304 2312 2321 rBV4    9263     28000   2.48%   0.378%
 39  15.542  2363 2371 2380 rBV    73092    117735  10.45%   1.589%
 40  16.469  2515 2523 2534 rBV    48065     94869   8.42%   1.281%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     7408114
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051223\
  Data File : VX035630.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  12:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2702‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 6   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 : VX035630.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  12:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2702‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 6   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    6.28 ug/l       117735   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 Decane, 1‐chloro‐                   176 C10H21Cl       001002‐69‐3 72
 3 Octadecane, 1‐(ethenyloxy)‐         296 C20H40O        000930‐02‐9 52
 4 1‐Eicosanol                         298 C20H42O        000629‐96‐9 52
 5 Silane, trichlorodocosyl‐           442 C22H45Cl3Si    007325‐84‐0 49
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m/z-->

Abundance Scan 2371 (15.542 min): VX035630.D\data.ms (-2363) (-)
41.1 91.0

133.1 168.1 281.1207.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #79822: Dodecane, 1-chloro-
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133.0 204.026.0 168.0
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Abundance #50553: Decane, 1-chloro-
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91.0

133.0 176.0
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Abundance #194563: Octadecane, 1-(ethenyloxy)-
43.0

83.0

125.0 252.0168.0 208.0 296.0

15.50

m/z  41.10  100.00%

15.50

m/z  43.05   95.70%

15.50

m/z  91.00   92.98%

15.50

m/z  57.05   92.35%

15.50

m/z  55.05   75.71%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051223\
  Data File : VX035630.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  12:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2702‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 6   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  Tetradecane, 1‐chloro‐          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.468    5.06 ug/l        94869   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 1‐chloro‐                 204 C12H25Cl       000112‐52‐7 80
 2 Tetradecane, 1‐chloro‐              232 C14H29Cl       002425‐54‐9 64
 3 Decane, 1‐chloro‐                   176 C10H21Cl       001002‐69‐3 58
 4 Decane, 1‐(ethenyloxy)‐             184 C12H24O        000765‐05‐9 46
 5 1‐Tridecene                         182 C13H26         002437‐56‐1 46
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0
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m/z-->

Abundance Scan 2523 (16.469 min): VX035630.D\data.ms (-2515) (-)
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0

5000

m/z-->

Abundance #79824: Dodecane, 1-chloro-
43.0

91.0

119.0 147.0 175.015.0 204.0

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

5000

m/z-->

Abundance #113921: Tetradecane, 1-chloro-
57.0

91.0

29.0

119.0 147.0 232.0175.0 203.0

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

5000

m/z-->

Abundance #50553: Decane, 1-chloro-
43.0

91.0

119.015.0 147.0 176.0

16.20 16.40 16.60

m/z  57.10  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z  43.05   96.62%

16.20 16.40 16.60

m/z  41.05   95.00%

16.20 16.40 16.60

m/z  55.10   84.78%

16.20 16.40 16.60

m/z  91.10   72.00%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX051223\
  Data File : VX035630.D                                          
  Acq On    : 12 May 2023  12:11
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O2702‐01 50X
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 6   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     6.3  ug/l   117735   4  12.024  937245  50.0
Tetradecane, 1‐...  16.468     5.1  ug/l    94869   4  12.024  937245  50.0
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