
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX081623\
  Data File : VX037041.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2023  06:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3958‐05 10X
  Misc      : 5.92g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 44   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\82X072123W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX037041.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.574   563  572  573 rBV     4805      8448   1.03%   0.170%
  2   5.385   693  705  721 rBV    93508    273359  33.24%   5.500%
  3   5.550   721  732  749 rVB   153215    433253  52.69%   8.716%
  4   5.952   789  798  810 rBV    97751    263279  32.02%   5.297%
  5   6.757   920  930  951 rBV   250272    603512  73.39%  12.142%
 
  6   8.647  1233 1240 1250 rBV   523725    822299 100.00%  16.543%
  7  10.055  1465 1471 1487 rBV   562433    767133  93.29%  15.434%
  8  11.079  1634 1639 1652 rBV   477236    605986  73.69%  12.191%
  9  12.018  1788 1793 1802 rBV   595309    765484  93.09%  15.400%
 10  12.244  1825 1830 1836 rVB    15177     20104   2.44%   0.404%
 
 11  13.774  2076 2081 2093 rVB   114986    141404  17.20%   2.845%
 12  14.633  2218 2222 2230 rBV    40403     53171   6.47%   1.070%
 13  14.780  2241 2246 2255 rBV    30368     40977   4.98%   0.824%
 14  15.206  2310 2316 2321 rBV     6767      9047   1.10%   0.182%
 15  15.371  2337 2343 2354 rVB    13910     22039   2.68%   0.443%
 
 16  15.475  2354 2360 2369 rBV    14838     24240   2.95%   0.488%
 17  15.609  2376 2382 2386 rBV    19581     31571   3.84%   0.635%
 18  15.645  2386 2388 2394 rVB     9602     13510   1.64%   0.272%
 19  15.834  2410 2419 2431 rBV4    6371     18182   2.21%   0.366%
 20  16.322  2492 2499 2510 rBV3   24678     53568   6.51%   1.078%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     4970566
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX081623\
  Data File : VX037041.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2023  06:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3958‐05 10X
  Misc      : 5.92g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X072123W.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\VX081623\
  Data File : VX037041.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2023  06:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3958‐05 10X
  Misc      : 5.92g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X072123W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Azulene                         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.774    9.24 ug/l       141404   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene                         128 C10H8          000091‐20‐3 95
 2 Azulene                             128 C10H8          000275‐51‐4 94
 3 1H‐Indene, 1‐methylene‐             128 C10H8          002471‐84‐3 91
 4 4a,8a‐(Methaniminomethano)naphth... 275 C18H13NO2      069915‐10‐2 74
 5 4‐Phenylbut‐3‐ene‐1‐yne             128 C10H8          1000222‐12‐0 64
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Abundance Scan 2081 (13.774 min): VX037041.D\data.ms (-2076) (-)
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Abundance #13678: Azulene
128.0
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Abundance #13688: 1H-Indene, 1-methylene-
128.0

51.0
102.064.0 77.0

13.50 14.00

m/z 128.00  100.00%

13.50 14.00

m/z 127.10   12.61%

13.50 14.00

m/z 129.05   11.33%

13.50 14.00

m/z 102.00    9.21%

13.50 14.00

m/z 126.00    7.16%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX081623\
  Data File : VX037041.D                                          
  Acq On    : 17 Aug 2023  06:00
  Operator  : JC/MD
  Sample    : O3958‐05 10X
  Misc      : 5.92g/5mL/100uL/5.00mL/MSVOA_X/MEOH
  ALS Vial  : 44   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X072123W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Azulene             13.774     9.2  ug/l   141404   4  12.024  765484  50.0
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