
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070723\
  Data File : VX036470.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  19:25
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3563‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   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\82X062323W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX036470.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.551    72   76   81 rBV    22111     28392   3.02%   0.445%
  2   2.392   207  214  217 rBV    17742     32748   3.48%   0.514%
  3   2.422   217  219  229 rVB    16619     23005   2.45%   0.361%
  4   3.447   380  387  394 rVB4    4782     10519   1.12%   0.165%
  5   5.391   693  706  720 rBV   105326    307205  32.67%   4.819%
 
  6   5.556   720  733  748 rVB   182618    518671  55.15%   8.136%
  7   5.958   789  799  814 rBV2  121050    319314  33.95%   5.009%
  8   6.763   919  931  947 rBV   287892    684802  72.82%  10.741%
  9   8.653  1233 1241 1247 rBV   590323    940465 100.00%  14.752%
 10   8.720  1247 1252 1260 rVB   194930    295931  31.47%   4.642%
 
 11   9.573  1388 1392 1393 rBV    13887     17268   1.84%   0.271%
 12  10.055  1462 1471 1484 rBV   632263    844666  89.81%  13.249%
 13  11.079  1634 1639 1649 rVB   506220    650913  69.21%  10.210%
 14  11.805  1753 1758 1762 rBV    33893     43094   4.58%   0.676%
 15  11.860  1764 1767 1775 rVB3    7763     12461   1.32%   0.195%
 
 16  12.024  1788 1794 1802 rBV   660189    839096  89.22%  13.162%
 17  12.219  1822 1826 1840 rBV    38836     57729   6.14%   0.906%
 18  12.542  1872 1879 1881 rBV4    6794     11838   1.26%   0.186%
 19  12.573  1881 1884 1890 rVB4   10801     17797   1.89%   0.279%
 20  12.768  1909 1916 1922 rBV3   33718     51545   5.48%   0.809%
 
 21  12.963  1944 1948 1955 rBV    57565     70694   7.52%   1.109%
 22  13.061  1959 1964 1967 rVV    41723     52288   5.56%   0.820%
 23  13.085  1967 1968 1974 rVB2   11492     11795   1.25%   0.185%
 24  13.335  2005 2009 2013 rBV    36286     45884   4.88%   0.720%
 25  13.384  2013 2017 2024 rVB    26719     39743   4.23%   0.623%
 
 26  13.506  2032 2037 2044 rBV6    9354     15128   1.61%   0.237%
 27  13.585  2044 2050 2059 rBV   127394    167326  17.79%   2.625%
 28  13.664  2059 2063 2069 rVB2   22927     31559   3.36%   0.495%
 29  13.743  2074 2076 2085 rVB6    7436     12867   1.37%   0.202%
 30  13.841  2087 2092 2097 rBV7    6986     13282   1.41%   0.208%
 
 31  13.981  2110 2115 2123 rBV    28842     47480   5.05%   0.745%
 32  14.451  2187 2192 2197 rBV2   16286     22225   2.36%   0.349%
 33  14.591  2209 2215 2220 rBV5    8259     15653   1.66%   0.246%
 34  14.664  2220 2227 2230 rVB8    5076     12182   1.30%   0.191%
 35  15.213  2309 2317 2321 rVB4   10089     15201   1.62%   0.238%
 
 36  15.493  2358 2363 2369 rBV9    6726     15294   1.63%   0.240%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070723\
  Data File : VX036470.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  19:25
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3563‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   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\82X062323W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  16.097  2455 2462 2469 rBV5   19203     48944   5.20%   0.768%
 38  16.273  2489 2491 2500 rVB10    5474     13884   1.48%   0.218%
 39  16.700  2558 2561 2567 rVB7    8214     16481   1.75%   0.259%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6375369
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070723\
  Data File : VX036470.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  19:25
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3563‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062323W.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\VX070723\
  Data File : VX036470.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  19:25
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3563‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062323W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  ortho tert‐Butyl cyclohexyl...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.585    9.97 ug/l       167326   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 ortho tert‐Butyl cyclohexyl acetate 198 C12H22O2       000088‐41‐5 80
 2 Cyclohexanol, 2‐(1,1‐dimethyleth... 156 C10H20O        013491‐79‐7 80
 3 Cyclohexanol, 2‐(1,1‐dimethyleth... 156 C10H20O        005448‐22‐6 72
 4 cis‐3‐Hexenyl‐.alpha.‐methylbuty... 184 C11H20O2       053398‐85‐9 58
 5 cis‐2‐tert‐Butylcyclohexanol, tr... 252 C12H19F3O2     1000467‐27‐6 53
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Abundance #32979: Cyclohexanol, 2-(1,1-dimethylethyl)-
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29.0
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Abundance #33000: Cyclohexanol, 2-(1,1-dimethylethyl)-, trans-
57.0

82.0

123.029.0
156.0

13.50

m/z  57.10  100.00%

13.50

m/z  82.10   79.95%

13.50

m/z  67.20   58.58%

13.50

m/z  41.15   51.59%

13.50

m/z  81.10   45.00%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX070723\
  Data File : VX036470.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2023  19:25
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3563‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X062323W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
ortho tert‐Buty...  13.585    10.0  ug/l   167326   4  12.024  839096  50.0
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