
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX071521\
  Data File : VX023307.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2021  18:22
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   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\82X070221W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX023307.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.593   565  575  587 rBV2   13044     42672   3.39%   0.600%
  2   5.397   695  707  722 rBV2  149236    433677  34.41%   6.098%
  3   5.562   722  734  752 rVB   265057    749496  59.46%  10.540%
  4   5.964   789  800  812 rBV   161757    433515  34.39%   6.096%
  5   6.769   922  932  945 rBV   402003    942911  74.81%  13.259%
 
  6   8.653  1234 1241 1255 rBV   838878   1260423 100.00%  17.724%
  7  10.055  1465 1471 1482 rBV   786424   1082675  85.90%  15.225%
  8  11.085  1634 1640 1651 rBV   671962    839877  66.63%  11.810%
  9  12.024  1788 1794 1801 rBV   794219    977173  77.53%  13.741%
 10  12.878  1918 1934 1935 rBV6   38821     98442   7.81%   1.384%
 
 11  13.317  1994 2006 2013 rBV8   12353     50349   3.99%   0.708%
 12  13.438  2015 2026 2042 rVB8   25119    123516   9.80%   1.737%
 13  14.822  2248 2253 2261 rVB6    8158     18395   1.46%   0.259%
 14  15.487  2357 2362 2367 rBV3   11790     18953   1.50%   0.267%
 15  15.755  2396 2406 2417 rVB3    6425     23563   1.87%   0.331%
 
 16  16.328  2495 2500 2510 rVB6    7144     15654   1.24%   0.220%
 
 
                        Sum of corrected areas:     7111291
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX071521\
  Data File : VX023307.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2021  18:22
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070221W.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\VX071521\
  Data File : VX023307.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2021  18:22
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070221W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Fluorene                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.878    5.04 ug/l        98442   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Fluorene                            166 C13H10         000086‐73‐7 90
 2 Benzaldehyde, 2,4‐dihydroxy‐3,6‐... 166 C9H10O3        034883‐14‐2 42
 3 Benzaldehyde, 4,6‐dihydroxy‐2,3‐... 166 C9H10O3        002990‐31‐0 42
 4 1H‐Phenalene                        166 C13H10         000203‐80‐5 38
 5 3‐Trifluoromethylbenzhydryl chlo... 270 C14H10ClF3     067240‐79‐3 25
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Abundance #42263: Benzaldehyde, 4,6-dihydroxy-2,3-dimethyl-
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69.039.0 91.0 137.0109.0
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m/z 166.15  100.00%
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m/z 165.20   94.54%
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m/z 164.20   15.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX071521\
  Data File : VX023307.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2021  18:22
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070221W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Khusitone                       Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.438    6.32 ug/l       123516   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Khusitone                           204 C14H20O        1000431‐18‐2 70
 2 Cedrene                             204 C15H24         011028‐42‐5 64
 3 Copaene                             204 C15H24         003856‐25‐5 51
 4 .gamma.‐Muurolene                   204 C15H24         030021‐74‐0 51
 5 .alpha.‐Cubebene                    204 C15H24         017699‐14‐8 46
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Abundance #80080: Copaene
161.0119.0
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m/z 119.10  100.00%

13.50

m/z  94.95   69.77%
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m/z 161.20   68.03%

13.50
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13.50

m/z  41.10   62.33%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX071521\
  Data File : VX023307.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2021  18:22
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X070221W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Fluorene            12.878     5.0  ug/l    98442   4  12.024  977173  50.0
Khusitone           13.438     6.3  ug/l   123516   4  12.024  977173  50.0
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