
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092122\
  Data File : VX031532.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2022  18:14
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 24   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\82X091922W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX031532.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.618    77   87   92 rBV8    4408     14741   1.96%   0.427%
  2   1.746   104  108  114 rBV4    6107      8185   1.09%   0.237%
  3   2.337   199  205  211 rBV2    5357     10480   1.39%   0.304%
  4   2.782   267  278  287 rBV2    8857     20450   2.72%   0.592%
  5   5.391   692  706  719 rBV    90469    259038  34.40%   7.503%
 
  6   5.550   721  732  743 rBV    84330    241762  32.11%   7.002%
  7   5.958   787  799  808 rBV    98859    258869  34.38%   7.498%
  8   6.044   808  813  827 rVB    10844     27629   3.67%   0.800%
  9   6.251   831  847  859 rBV6   13191     44926   5.97%   1.301%
 10   6.763   922  931  940 rBV   130558    307151  40.79%   8.896%
 
 11   7.982  1123 1131 1137 rVB5    3202      7641   1.01%   0.221%
 12   8.104  1144 1151 1163 rBV6    5759     15203   2.02%   0.440%
 13   8.507  1213 1217 1225 rVB2    7808     13854   1.84%   0.401%
 14   8.653  1228 1241 1250 rBV   473480    753029 100.00%  21.811%
 15   8.842  1266 1272 1282 rBV2    7535     13592   1.80%   0.394%
 
 16   8.958  1286 1291 1299 rVB2   10436     18118   2.41%   0.525%
 17   9.049  1299 1306 1312 rBV2   10540     16871   2.24%   0.489%
 18  10.055  1461 1471 1477 rBV   282603    377415  50.12%  10.932%
 19  10.195  1490 1494 1499 rVB     7542      9226   1.23%   0.267%
 20  10.964  1614 1620 1626 rBV    11017     14108   1.87%   0.409%
 
 21  11.079  1634 1639 1649 rBV   380236    497052  66.01%  14.397%
 22  11.305  1672 1676 1681 rVB     9235     11773   1.56%   0.341%
 23  12.024  1788 1794 1801 rBV   295118    353208  46.90%  10.230%
 24  12.250  1825 1831 1837 rBV    15687     20186   2.68%   0.585%
 25  12.317  1837 1842 1848 rVB2    7286     10729   1.42%   0.311%
 
 26  12.646  1893 1896 1901 rVB2   11250     13079   1.74%   0.379%
 27  13.170  1978 1982 1985 rBV    10176     12390   1.65%   0.359%
 28  13.292  1998 2002 2007 rBV2   21334     26357   3.50%   0.763%
 29  13.542  2040 2043 2046 rVV2    7572      9376   1.25%   0.272%
 30  13.585  2046 2050 2053 rVV3    5890      8318   1.10%   0.241%
 
 31  13.664  2053 2063 2071 rVB2   17416     35590   4.73%   1.031%
 32  13.780  2074 2082 2090 rVB3    7645     12783   1.70%   0.370%
 33  14.786  2242 2247 2252 rBV2    6067      9412   1.25%   0.273%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3452541
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092122\
  Data File : VX031532.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2022  18:14
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091922W.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\VX092122\
  Data File : VX031532.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2022  18:14
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091922W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  N,N‐Dimethylformamide‐di‐t‐...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.251    7.31 ug/l        44926   1,4‐Difluorobenzene         6.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 N,N‐Dimethylformamide‐di‐t‐butyl... 203 C11H25NO2      036805‐97‐7 50
 2 3‐Hexanol                           102 C6H14O         000623‐37‐0 47
 3 Amylene hydrate                      88 C5H12O         000075‐85‐4 42
 4 Silane, trimethyl‐                   74 C3H10Si        000993‐07‐7 38
 5 (3,3‐Dimethyloxiranyl)methanol      102 C5H10O2        1010306‐71‐7 38

20 40 60 80 100 120 140 160
0
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m/z-->

Abundance Scan 847 (6.251 min): VX031532.D\data.ms (-831) (-)
59.0

41.0

99.1
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m/z-->

Abundance #78611: N,N-Dimethylformamide-di-t-butylacetal
59.0

41.0

15.0
103.0 159.086.0
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m/z-->

Abundance #4971: 3-Hexanol
59.0

31.0

85.014.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #2360: Amylene hydrate
59.0

31.0

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  59.00  100.00%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  57.10   76.92%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  55.10   66.80%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  43.00   65.18%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  73.00   58.90%

82X091922W.M Fri Sep 23 13:55:36 2022                                                      Page: 3

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
MW-23R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092122\
  Data File : VX031532.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2022  18:14
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091922W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,6‐...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.664    5.04 ug/l        35590   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,6‐dimet... 146 C11H14         017059‐48‐2 91
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1‐dimet... 146 C11H14         004912‐92‐9 91
 3 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,2‐dimet... 146 C11H14         017057‐82‐8 91
 4 2,2‐Dimethylindene, 2,3‐dihydro‐    146 C11H14         020836‐11‐7 90
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,3‐dimet... 146 C11H14         004175‐53‐5 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2063 (13.664 min): VX031532.D\data.ms (-2053) (-)
131.1

90.863.839.1 182.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #25028: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,6-dimethyl-
131.0

91.039.0 64.0 113.0 149.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #25032: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,1-dimethyl-
131.0

91.0

51.027.0 72.0 112.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #25026: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,2-dimethyl-
131.0

91.0
39.0 63.0

113.0 149.0

13.50 14.00

m/z 131.05  100.00%

13.50 14.00

m/z 146.05   23.20%

13.50 14.00

m/z 114.95   15.56%

13.50 14.00

m/z 129.05   12.82%

13.50 14.00

m/z 116.10   10.03%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092122\
  Data File : VX031532.D                                          
  Acq On    : 21 Sep 2022  18:14
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐09
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X091922W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
N,N‐Dimethylfor...   6.251     7.3  ug/l    44926   2   6.763  307151  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  13.664     5.0  ug/l    35590   4  12.024  353208  50.0
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