
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062624\
  Data File : VX042055.D                                          
  Acq On    : 26 Jun 2024  16:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3069‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   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\82X061824W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX042055.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.240    22   25   28 rBV    15332     17369   2.63%   0.333%
  2   1.612    69   86   87 rBV9    7046     27575   4.18%   0.528%
  3   2.392   207  214  221 rBV2    4703      8253   1.25%   0.158%
  4   2.569   237  243  253 rVB2    3816      6733   1.02%   0.129%
  5   2.782   269  278  289 rBV5    3645      9797   1.49%   0.188%
 
  6   2.941   297  304  318 rBV2    7310     17298   2.62%   0.331%
  7   3.441   378  386  392 rBV4    3046      6694   1.01%   0.128%
  8   5.385   693  705  717 rBV    78223    229685  34.82%   4.400%
  9   5.550   722  732  747 rVB   133532    379605  57.55%   7.272%
 10   5.958   790  799  822 rBV2   73282    197634  29.96%   3.786%
 
 11   6.763   922  931  951 rBV   201090    485430  73.59%   9.300%
 12   8.647  1234 1240 1248 rBV   416552    659623 100.00%  12.637%
 13   8.720  1248 1252 1263 rVB    24672     42073   6.38%   0.806%
 14  10.055  1465 1471 1484 rBV   447846    605882  91.85%  11.608%
 15  10.195  1489 1494 1504 rVB    51446     66553  10.09%   1.275%
 
 16  10.299  1506 1511 1519 rVV    70547     99131  15.03%   1.899%
 17  10.647  1561 1568 1577 rBV2   55160    113773  17.25%   2.180%
 18  10.964  1616 1620 1625 rVB     9158     11538   1.75%   0.221%
 19  11.079  1634 1639 1652 rBV   383739    511391  77.53%   9.797%
 20  11.305  1673 1676 1681 rVB     9372     12337   1.87%   0.236%
 
 21  11.378  1684 1688 1696 rVV    31662     59435   9.01%   1.139%
 22  11.451  1696 1700 1708 rVB    20254     29086   4.41%   0.557%
 23  11.573  1716 1720 1722 rBV2    6260      8327   1.26%   0.160%
 24  11.616  1723 1727 1735 rVB    19312     29069   4.41%   0.557%
 25  11.750  1745 1749 1758 rVB    66771     87543  13.27%   1.677%
 
 26  12.024  1789 1794 1800 rVV   464016    611361  92.68%  11.712%
 27  12.085  1800 1804 1813 rVB    35391     51131   7.75%   0.980%
 28  12.244  1825 1830 1837 rBV2   26778     43704   6.63%   0.837%
 29  12.311  1837 1841 1850 rVV4   20369     39080   5.92%   0.749%
 30  12.421  1856 1859 1863 rVB    19076     21962   3.33%   0.421%
 
 31  12.463  1863 1866 1873 rVB4    5961     11508   1.74%   0.220%
 32  12.530  1874 1877 1879 rBV2    8220     10251   1.55%   0.196%
 33  12.616  1888 1891 1894 rBV     9947     10202   1.55%   0.195%
 34  12.701  1901 1905 1909 rVB2   10166     14413   2.19%   0.276%
 35  12.756  1910 1914 1919 rVB5   15243     21681   3.29%   0.415%
 
 36  12.963  1945 1948 1954 rVB    14046     19450   2.95%   0.373%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062624\
  Data File : VX042055.D                                          
  Acq On    : 26 Jun 2024  16:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3069‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   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\82X061824W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.042  1958 1961 1964 rVB4    7082      8771   1.33%   0.168%
 38  13.170  1978 1982 1985 rBV2   17454     26926   4.08%   0.516%
 39  13.268  1994 1998 2000 rBV    26986     36108   5.47%   0.692%
 40  13.292  2000 2002 2008 rVB2   36252     44141   6.69%   0.846%
 
 41  13.384  2015 2017 2019 rBV2    7804      8582   1.30%   0.164%
 42  13.427  2020 2024 2033 rVB10   10731     31554   4.78%   0.605%
 43  13.774  2077 2081 2088 rVB    94088    126063  19.11%   2.415%
 44  14.036  2121 2124 2128 rBV    37278     47631   7.22%   0.913%
 45  14.640  2219 2223 2231 rVB    44564     75255  11.41%   1.442%
 
 46  14.756  2238 2242 2244 rBV    34644     41826   6.34%   0.801%
 47  14.780  2244 2246 2251 rVB    23916     29848   4.53%   0.572%
 48  15.213  2314 2317 2320 rVB    15441     17748   2.69%   0.340%
 49  15.274  2325 2327 2330 rBV4    6837      8010   1.21%   0.153%
 50  15.487  2357 2362 2368 rBV2   42152     64372   9.76%   1.233%
 
 51  16.091  2457 2461 2466 rBV8    6819     14508   2.20%   0.278%
 52  16.371  2503 2507 2513 rVB    36696     61815   9.37%   1.184%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5219735
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062624\
  Data File : VX042055.D                                          
  Acq On    : 26 Jun 2024  16:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3069‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061824W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

1.20 1.40 1.60 1.80 2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20
0

100000

200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: VX042055.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062624\
  Data File : VX042055.D                                          
  Acq On    : 26 Jun 2024  16:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3069‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061824W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.640    6.15 ug/l        75255   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 91
 2 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 91
 3 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 4 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 90
 5 2,5‐Difluorobenzaldehyde            142 C7H4F2O        002646‐90‐4 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2223 (14.640 min): VX042055.D\data.ms (-2219) (-)
142.0

115.0

57.3 87.0 230.0173.1 200.1

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

5000

m/z-->

Abundance #22145: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.039.0 89.0

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

5000

m/z-->

Abundance #22143: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

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

5000

m/z-->

Abundance #22140: Benzocycloheptatriene
141.0

115.0

63.039.0 89.0

14.50 15.00

m/z 142.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 141.00   87.29%

14.50 15.00

m/z 115.00   27.30%

14.50 15.00

m/z 138.95   10.86%

14.50 15.00

m/z 143.00   10.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062624\
  Data File : VX042055.D                                          
  Acq On    : 26 Jun 2024  16:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3069‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061824W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Pentadecane                     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.487    5.26 ug/l        64372   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 96
 2 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 91
 3 Decane, 3,8‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐55‐9 81
 4 Undecane, 2‐methyl‐                 170 C12H26         007045‐71‐8 81
 5 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 74

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2362 (15.487 min): VX042055.D\data.ms (-2357) (-)
57.0

85.0

156.1
113.1 212.2182.0

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

5000

m/z-->

Abundance #90191: Pentadecane
57.0

29.0
85.0

212.0113.0 141.0 169.0

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

5000

m/z-->

Abundance #33078: Undecane
43.0

71.0

99.0 156.0127.0

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

5000

m/z-->

Abundance #45512: Decane, 3,8-dimethyl-
57.0

85.0

113.0 141.0
170.0

15.50

m/z  57.05  100.00%

15.50

m/z  43.05   63.39%

15.50

m/z  71.05   62.92%

15.50

m/z  85.00   45.03%

15.50

m/z  41.10   31.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062624\
  Data File : VX042055.D                                          
  Acq On    : 26 Jun 2024  16:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3069‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061824W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Hexadecane                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.371    5.06 ug/l        61815   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 95
 2 Heptadecane, 2,6,10,15‐tetramethyl‐ 296 C21H44         054833‐48‐6 87
 3 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 86
 4 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 86
 5 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 86

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2507 (16.371 min): VX042055.D\data.ms (-2503) (-)
57.1

99.1
226.3140.1 181.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

99.026.0 141.0 183.0 226.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194606: Heptadecane, 2,6,10,15-tetramethyl-
57.0

99.0
141.0 183.0 296.0239.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #74005: Tetradecane
57.0

99.0
198.0141.026.0

16.0016.2016.4016.60

m/z  57.10  100.00%

16.0016.2016.4016.60

m/z  71.10   64.13%

16.0016.2016.4016.60

m/z  43.10   64.12%

16.0016.2016.4016.60

m/z  85.10   46.37%

16.0016.2016.4016.60

m/z  41.10   34.64%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX062624\
  Data File : VX042055.D                                          
  Acq On    : 26 Jun 2024  16:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3069‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X061824W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Naphthalene, 1‐...  14.640     6.2  ug/l    75255   4  12.024  611361  50.0
Pentadecane         15.487     5.3  ug/l    64372   4  12.024  611361  50.0
Hexadecane          16.371     5.1  ug/l    61815   4  12.024  611361  50.0
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