
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092222\
  Data File : VX031580.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2022  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 21   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: VX031580.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   88 rBV3    3876      6872   1.08%   0.203%
  2   2.867   286  292  301 rVB4    3126      6831   1.08%   0.201%
  3   2.983   301  311  324 rBV3    6569     20381   3.21%   0.601%
  4   3.117   324  333  342 rVB    24254     56207   8.86%   1.658%
  5   4.306   519  528  537 rBV2    4224     11240   1.77%   0.332%
 
  6   5.391   692  706  716 rBV    73725    215999  34.07%   6.371%
  7   5.556   724  733  749 rVB    69513    197834  31.20%   5.835%
  8   5.958   788  799  806 rBV2   81818    212978  33.59%   6.282%
  9   6.044   806  813  825 rVB    45894    125150  19.74%   3.691%
 10   6.763   921  931  942 rBV2  108668    254106  40.08%   7.495%
 
 11   8.647  1234 1240 1249 rBV   392053    634044 100.00%  18.701%
 12   8.958  1284 1291 1299 rVB2    6789     11009   1.74%   0.325%
 13   9.049  1299 1306 1311 rBV     5288      8269   1.30%   0.244%
 14   9.458  1367 1373 1379 rBV3    7306     11569   1.82%   0.341%
 15   9.945  1448 1453 1460 rBV     9035     13960   2.20%   0.412%
 
 16  10.055  1465 1471 1479 rVV   238053    317818  50.13%   9.374%
 17  10.195  1489 1494 1501 rBV    26949     33966   5.36%   1.002%
 18  10.305  1507 1512 1516 rBV    15129     19797   3.12%   0.584%
 19  10.963  1615 1620 1626 rBV    23005     27610   4.35%   0.814%
 20  11.079  1634 1639 1652 rBV   326857    424980  67.03%  12.535%
 
 21  11.305  1671 1676 1682 rBV    34143     42296   6.67%   1.248%
 22  11.402  1685 1692 1696 rBV2    5912      9067   1.43%   0.267%
 23  11.756  1745 1750 1754 rBV    28125     35228   5.56%   1.039%
 24  12.024  1788 1794 1801 rBV   243037    300264  47.36%   8.856%
 25  12.085  1801 1804 1811 rVB    10968     14145   2.23%   0.417%
 
 26  12.244  1825 1830 1837 rVB    90448    111246  17.55%   3.281%
 27  12.317  1837 1842 1851 rVV2    5780      9110   1.44%   0.269%
 28  12.610  1886 1890 1893 rBV    10611     13195   2.08%   0.389%
 29  12.646  1893 1896 1900 rVB     9872     11220   1.77%   0.331%
 30  12.701  1900 1905 1912 rBV    35684     48196   7.60%   1.422%
 
 31  12.920  1935 1941 1945 rVV    17036     21341   3.37%   0.629%
 32  12.963  1945 1948 1955 rVB2    7471      9416   1.49%   0.278%
 33  13.140  1967 1977 1979 rBV5    4740      6624   1.04%   0.195%
 34  13.170  1979 1982 1990 rVB     8867     10800   1.70%   0.319%
 35  13.292  1994 2002 2008 rBV2   52994     68637  10.83%   2.024%
 
 36  13.420  2020 2023 2028 rBV3    6183      7291   1.15%   0.215%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092222\
  Data File : VX031580.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2022  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 21   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
 
 37  13.585  2047 2050 2055 rVV4    5718      8434   1.33%   0.249%
 38  13.664  2061 2063 2069 rVB2    7318      8858   1.40%   0.261%
 39  13.774  2075 2081 2090 rVB    24548     32232   5.08%   0.951%
 40  14.780  2240 2246 2252 rBV     9631     12132   1.91%   0.358%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     3390352
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092222\
  Data File : VX031580.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2022  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 21   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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 5.958

 6.044

6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00
0

50000

100000

150000

200000

250000

300000

350000

Time-->

Abundance TIC: VX031580.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092222\
  Data File : VX031580.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2022  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 21   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  Indane                          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.244   18.52 ug/l       111246   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 94
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 81
 3 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 74
 4 Deltacyclene                        118 C9H10          007785‐10‐6 68
 5 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 58

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1830 (12.244 min): VX031580.D\data.ms (-1825) (-)
117.1

91.1
39.1 63.0 134.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10205: Benzene, 1-ethenyl-2-methyl-
117.0

91.0

39.0 58.0
74.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10192: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0

65.039.0

12.00 12.50

m/z 117.10  100.00%

12.00 12.50

m/z 118.10   52.58%

12.00 12.50

m/z 115.00   36.31%

12.00 12.50

m/z  91.10   15.87%

12.00 12.50

m/z 119.00   10.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092222\
  Data File : VX031580.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2022  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 21   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  Indan, 1‐methyl‐                Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.701    8.03 ug/l        48196   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indan, 1‐methyl‐                    132 C10H12         000767‐58‐8 87
 2 1‐Phenyl‐1‐butene                   132 C10H12         000824‐90‐8 87
 3 1‐Methyl‐2‐phenylcyclopropane       132 C10H12         003145‐76‐4 87
 4 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 86
 5 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 86

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1905 (12.701 min): VX031580.D\data.ms (-1900) (-)
117.0

132.1
91.0

39.0 77.057.6

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16104: Indan, 1-methyl-
117.0

132.0

91.0
39.0 65.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16107: 1-Phenyl-1-butene
117.0

132.0

91.0

77.051.0
27.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16134: 1-Methyl-2-phenylcyclopropane
117.0

132.0

91.0

51.0 65.0
37.0

12.50 13.00

m/z 117.00  100.00%

12.50 13.00

m/z 115.00   31.82%

12.50 13.00

m/z 132.05   27.11%

12.50 13.00

m/z  91.00   14.32%

12.50 13.00

m/z 118.10   11.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092222\
  Data File : VX031580.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2022  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 21   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  3  Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.292   11.43 ug/l        68637   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 93
 2 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 90
 3 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 87
 4 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000768‐00‐3 87
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 87

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2002 (13.292 min): VX031580.D\data.ms (-1994) (-)
117.0

132.1

91.0
39.0 63.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16128: Benzene, 1-ethenyl-4-ethyl-
117.0

132.0

91.0
51.027.0 74.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16106: 3-Phenylbut-1-ene
117.0

132.091.0
39.0 65.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16167: Benzene, 1-methyl-2-(2-propenyl)-
117.0

132.0

91.0
65.039.0

13.00 13.50

m/z 117.00  100.00%

13.00 13.50

m/z 132.05   40.79%

13.00 13.50

m/z 115.00   30.10%

13.00 13.50

m/z 131.05   20.92%

13.00 13.50

m/z  91.00   15.83%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092222\
  Data File : VX031580.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2022  19:04
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N4614‐07
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 21   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Indane              12.244    18.5  ug/l   111246   4  12.024  300264  50.0
Indan, 1‐methyl‐    12.701     8.0  ug/l    48196   4  12.024  300264  50.0
Benzene, 1‐ethe...  13.292    11.4  ug/l    68637   4  12.024  300264  50.0
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