
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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: VX042110.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  719 rBV2   74622    219806   1.20%   0.614%
  2   5.550   721  732  748 rVB   124083    355120   1.95%   0.993%
  3   5.952   787  798  823 rBV    71871    196153   1.07%   0.548%
  4   6.757   921  930  955 rBV   187168    460707   2.52%   1.288%
  5   8.647  1234 1240 1251 rBV   407310    634172   3.47%   1.773%
 
  6  10.055  1465 1471 1484 rBV   429879    588850   3.23%   1.646%
  7  11.079  1634 1639 1653 rBV   397365    500453   2.74%   1.399%
  8  11.610  1721 1726 1735 rBV   148572    191249   1.05%   0.535%
  9  11.750  1741 1749 1755 rBV   549737    664410   3.64%   1.857%
 10  12.018  1788 1793 1799 rBV   507454    656536   3.60%   1.835%
 
 11  12.085  1799 1804 1809 rBV   298721    366525   2.01%   1.025%
 12  12.244  1822 1830 1838 rBV   835701   1073414   5.88%   3.000%
 13  12.695  1899 1904 1911 rBV   226783    317741   1.74%   0.888%
 14  13.170  1976 1982 1987 rBV   159732    202454   1.11%   0.566%
 15  13.286  1992 2001 2006 rBV2  233361    320926   1.76%   0.897%
 
 16  13.341  2006 2010 2018 rVB   373582    425964   2.33%   1.191%
 17  13.420  2018 2023 2031 rBV  1646651   2168627  11.88%   6.062%
 18  13.500  2031 2036 2040 rVV   212641    246852   1.35%   0.690%
 19  13.780  2072 2082 2092 rBV  13905030  18251773 100.00%  51.019%
 20  14.317  2165 2170 2177 rVB   147026    250934   1.37%   0.701%
 
 21  14.634  2218 2222 2233 rVB  2169100   2616781  14.34%   7.315%
 22  14.780  2240 2246 2259 rVB  2943661   3762471  20.61%  10.517%
 23  15.609  2370 2382 2386 rBV   241062    414144   2.27%   1.158%
 24  15.835  2409 2419 2432 rBV    73616    212986   1.17%   0.595%
 25  16.322  2491 2499 2510 rBV   360259    675691   3.70%   1.889%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    35774739
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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

2000000

4000000

6000000

8000000

   1e+07

 1.2e+07

Time-->

Abundance TIC: VX042110.D\data.ms

 5.385 5.550  5.952

6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00
0

2000000

4000000

6000000

8000000

   1e+07

 1.2e+07

Time-->

Abundance TIC: VX042110.D\data.ms

 6.757  8.647 10.055 11.079

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

2000000

4000000

6000000

8000000

   1e+07

 1.2e+07

Time-->

Abundance TIC: VX042110.D\data.ms

.610
11.750 12.01812.085

12.244
12.695 13.17013.28613.341

13.420

13.500

13.780

14.317

14.634
14.780

15.60915.835 16.322
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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  Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐      Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.085   27.91 ug/l       366525   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 97
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 95
 3 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 93
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 90

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1804 (12.085 min): VX042110.D\data.ms (-1799) (-)
105.0

120.1

77.0 91.039.0 63.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.051.0
27.0 64.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10715: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

120.0

77.0 91.039.0 63.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #10718: Benzene, 1,2,4-trimethyl-
105.0

120.0

77.0 91.051.038.0 64.015.0

12.00

m/z 105.00  100.00%

12.00

m/z 120.10   43.87%

12.00

m/z  77.00   11.17%

12.00

m/z 119.10    9.73%

12.00

m/z  91.00    9.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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  Indane                          Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.244   81.75 ug/l      1073410   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 95
 2 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 87
 3 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 87
 4 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 83
 5 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 80

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1830 (12.244 min): VX042110.D\data.ms (-1822) (-)
117.1

91.0
57.839.0 135.1 165.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10192: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0

65.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #10206: Benzene, 1-ethenyl-2-methyl-
117.0

91.0

39.0 58.0

12.00 12.50

m/z 117.10  100.00%

12.00 12.50

m/z 118.00   56.33%

12.00 12.50

m/z 115.00   32.68%

12.00 12.50

m/z  91.00   14.36%

12.00 12.50

m/z 116.10    8.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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  Indan, 1‐methyl‐                Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.695   24.20 ug/l       317741   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indan, 1‐methyl‐                    132 C10H12         000767‐58‐8 90
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 90
 3 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐2‐methyl‐    132 C10H12         000824‐63‐5 87
 4 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 87
 5 1‐Phenyl‐1‐butene                   132 C10H12         000824‐90‐8 87

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1904 (12.695 min): VX042110.D\data.ms (-1899) (-)
117.0

91.0
65.039.0 133.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16104: Indan, 1-methyl-
117.0

91.0
39.0 65.0 133.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16129: Benzene, 1-ethenyl-3-ethyl-
117.0

91.0
51.0 133.027.0 74.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16161: 1H-Indene, 2,3-dihydro-2-methyl-
117.0

91.0
39.0 65.0 133.0

12.50 13.00

m/z 117.00  100.00%

12.50 13.00

m/z 114.95   31.34%

12.50 13.00

m/z 132.00   28.28%

12.50 13.00

m/z  91.00   12.37%

12.50 13.00

m/z 118.05    9.80%

82X061824W.M Tue Jul 02 14:32:54 2024                                                      Page: 5

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW14-20240625

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW14-20240625

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW14-20240625



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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  4  Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.286   24.44 ug/l       320926   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 92
 2 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 70
 3 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 70
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 70
 5 1,3‐Cyclopentadiene, 1,2,3,4‐tet... 134 C10H14         076089‐59‐3 70

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2001 (13.286 min): VX042110.D\data.ms (-1992) (-)
119.1

91.0
65.039.0 135.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.0 135.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17062: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

39.0 91.0
65.0 135.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17064: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

91.0
135.041.0 65.015.0

13.00 13.50

m/z 119.05  100.00%

13.00 13.50

m/z 117.00   47.66%

13.00 13.50

m/z 134.05   44.43%

13.00 13.50

m/z  90.95   19.36%

13.00 13.50

m/z 115.00   18.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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  5  Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.341   32.44 ug/l       425964   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,6a‐te... 130 C10H10         015677‐15‐3 95
 2 Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclopropen... 130 C10H10         065051‐83‐4 94
 3 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 94
 4 Benzene,1‐methyl‐1,2‐propadienyl‐   130 C10H10         022433‐39‐2 93
 5 1H‐Indene, 1‐methyl‐                130 C10H10         000767‐59‐9 93

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2010 (13.341 min): VX042110.D\data.ms (-2006) (-)
130.1115.0

64.0
89.039.1 146.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150
0

5000

m/z-->

Abundance #15060: Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,6a-tetrahydro-
129.0

64.0 102.039.0 87.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150
0

5000

m/z-->

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

115.0

51.0
77.027.0 98.0

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

13.00 13.50

m/z 130.05  100.00%

13.00 13.50

m/z 115.00   87.56%

13.00 13.50

m/z 129.00   77.26%

13.00 13.50

m/z 128.00   39.14%

13.00 13.50

m/z 127.00   17.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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  6  2‐Methylindene                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.420  165.16 ug/l      2168630   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 97
 2 Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclopropen... 130 C10H10         065051‐83‐4 95
 3 1,4‐Dihydronaphthalene              130 C10H10         000612‐17‐9 95
 4 Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,6a‐te... 130 C10H10         015677‐15‐3 95
 5 Benzene,1‐methyl‐1,2‐propadienyl‐   130 C10H10         022433‐39‐2 94

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2023 (13.420 min): VX042110.D\data.ms (-2018) (-)
130.1

64.0 102.039.1 86.0 147.2

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15022: 2-Methylindene
130.0

51.0
77.0 102.028.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

51.0
77.0 102.027.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15034: 1,4-Dihydronaphthalene
130.0

51.0 77.0 102.0
27.0

13.50

m/z 130.05  100.00%

13.50

m/z 115.00   90.10%

13.50

m/z 129.00   79.42%

13.50

m/z 128.00   38.51%

13.50

m/z 127.00   17.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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  7  Naphthalene, 1‐methyl‐          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.634  199.29 ug/l      2616780   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 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 4 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 91
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2222 (14.634 min): VX042110.D\data.ms (-2218) (-)
142.1

115.0

63.0 89.039.0 207.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22150: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

71.050.0 92.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22141: Benzocycloheptatriene
141.0

115.0

63.0
89.0

14.50 15.00

m/z 142.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 141.00   86.64%

14.50 15.00

m/z 115.00   31.23%

14.50 15.00

m/z 143.05   12.03%

14.50 15.00

m/z 139.00   10.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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  8  Benzocycloheptatriene           Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.780  286.54 ug/l      3762470   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 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 4 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 91
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 64

20 40 60 80 100 120140160180200220240260 280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2246 (14.780 min): VX042110.D\data.ms (-2240) (-)
142.1

63.0 113.0 208.2 280.9

20 40 60 80 100 120140160180200220240260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #22143: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

63.0 113.027.0

20 40 60 80 100 120140160180200220240260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

63.0 113.027.0

20 40 60 80 100 120140160180200220240260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #22141: Benzocycloheptatriene
141.0

63.0

113.0

14.50 15.00

m/z 142.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 141.05   87.67%

14.50 15.00

m/z 115.00   31.45%

14.50 15.00

m/z 143.05   11.67%

14.50 15.00

m/z 139.00   11.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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  9  Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.609   31.54 ug/l       414144   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, 1,5‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐61‐9 97
 3 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 97
 4 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 97
 5 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 97

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2382 (15.609 min): VX042110.D\data.ms (-2370) (-)
156.1

115.1
77.0

39.1 281.1207.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

76.0
39.0 110.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #33138: Naphthalene, 1,5-dimethyl-
156.0

115.077.039.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #33145: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
156.0

77.0 115.0
39.0

15.50 16.00

m/z 156.05  100.00%

15.50 16.00

m/z 141.00   79.99%

15.50 16.00

m/z 155.10   27.20%

15.50 16.00

m/z 115.05   16.68%

15.50 16.00

m/z 128.00   14.07%

82X061824W.M Tue Jul 02 14:33:01 2024                                                      Page: 11

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW14-20240625

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW14-20240625

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW14-20240625



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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 10  Naphthalene, 2‐ethenyl‐         Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.322   51.46 ug/l       675691   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acenaphthene                        154 C12H10         000083‐32‐9 94
 2 Naphthalene, 2‐ethenyl‐             154 C12H10         000827‐54‐3 64
 3 Hexa‐2,4‐diyn‐1‐ylbenzene           154 C12H10         000520‐74‐1 59
 4 3‐Fluoro‐para‐anisaldehyde          154 C8H7FO2        000351‐54‐2 50
 5 1,4‐Ethenonaphthalene, 1,4‐dihydro‐ 154 C12H10         007322‐47‐6 42

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2499 (16.322 min): VX042110.D\data.ms (-2491) (-)
153.0

76.0

39.1 115.1 281.9207.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #31489: Acenaphthene
154.0

76.0

39.0 115.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #31491: Naphthalene, 2-ethenyl-
153.0

76.0

39.0 115.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

115.076.0

39.0

16.0016.2016.4016.60

m/z 153.00  100.00%

16.0016.2016.4016.60

m/z 154.10   93.18%

16.0016.2016.4016.60

m/z 152.05   51.14%

16.0016.2016.4016.60

m/z  76.00   20.40%

16.0016.2016.4016.60

m/z 151.05   18.59%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070124\
  Data File : VX042110.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2024  13:35
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3073‐03
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, 1‐ethy...  12.085    27.9  ug/l   366525   4  12.024  656536  50.0
Indane              12.244    81.8  ug/l  1073410   4  12.024  656536  50.0
Indan, 1‐methyl‐    12.695    24.2  ug/l   317741   4  12.024  656536  50.0
Benzene, 1,2,4,...  13.286    24.4  ug/l   320926   4  12.024  656536  50.0
Cycloprop[a]ind...  13.341    32.4  ug/l   425964   4  12.024  656536  50.0
2‐Methylindene      13.420   165.2  ug/l  2168630   4  12.024  656536  50.0
Naphthalene, 1‐...  14.634   199.3  ug/l  2616780   4  12.024  656536  50.0
Benzocyclohepta...  14.780   286.5  ug/l  3762470   4  12.024  656536  50.0
Naphthalene, 2,...  15.609    31.5  ug/l   414144   4  12.024  656536  50.0
Naphthalene, 2‐...  16.322    51.5  ug/l   675691   4  12.024  656536  50.0
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