
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092424\
  Data File : VX043125.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2024  16:12
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   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\82X092324W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX043125.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.568   562  571  582 rBV2    4547     14732   2.17%   0.326%
  2   5.385   695  705  722 rBV    64597    189263  27.91%   4.187%
  3   5.550   722  732  749 rVB    90288    259671  38.30%   5.745%
  4   5.958   789  799  807 rBV    73000    193760  28.58%   4.287%
  5   6.037   807  812  826 rVB3   17123     48196   7.11%   1.066%
 
  6   6.763   921  931  943 rBV   160553    395306  58.30%   8.745%
  7   8.647  1234 1240 1247 rBV   359116    578017  85.25%  12.788%
  8   8.720  1247 1252 1266 rVB    33399     64510   9.51%   1.427%
  9  10.055  1465 1471 1483 rBV   361617    512987  75.66%  11.349%
 10  10.299  1507 1511 1519 rBV    29151     41961   6.19%   0.928%
 
 11  10.646  1562 1568 1581 rVB2   25252     43034   6.35%   0.952%
 12  11.079  1634 1639 1649 rBV   325963    419880  61.93%   9.289%
 13  11.451  1696 1700 1710 rVB     6825      9542   1.41%   0.211%
 14  11.750  1745 1749 1756 rBV2   14941     22380   3.30%   0.495%
 15  11.963  1779 1784 1788 rBV2    6494      8920   1.32%   0.197%
 
 16  12.018  1788 1793 1800 rBV   423587    542029  79.94%  11.991%
 17  12.091  1800 1805 1809 rVB2    6539     10500   1.55%   0.232%
 18  12.414  1853 1858 1864 rBV    80375    107071  15.79%   2.369%
 19  12.804  1912 1922 1930 rBV3   14613     34404   5.07%   0.761%
 20  12.969  1942 1949 1957 rVB6    7109     17723   2.61%   0.392%
 
 21  13.268  1993 1998 2006 rBV4   12918     21735   3.21%   0.481%
 22  13.585  2042 2050 2055 rBV8    3416      7080   1.04%   0.157%
 23  13.713  2066 2071 2074 rBV2   15609     24948   3.68%   0.552%
 24  13.774  2076 2081 2088 rVV   515590    678033 100.00%  15.000%
 25  13.835  2088 2091 2093 rVV2   12082     17925   2.64%   0.397%
 
 26  13.865  2093 2096 2105 rVB    21801     32243   4.76%   0.713%
 27  14.511  2198 2202 2209 rBV4    4429      6817   1.01%   0.151%
 28  14.633  2218 2222 2232 rVB    45225     63827   9.41%   1.412%
 29  14.731  2232 2238 2242 rBV    13302     22024   3.25%   0.487%
 30  14.780  2242 2246 2251 rVB    24828     32897   4.85%   0.728%
 
 31  15.206  2311 2316 2320 rVB2    8767     12207   1.80%   0.270%
 32  15.274  2322 2327 2332 rBV3    7858     11759   1.73%   0.260%
 33  15.481  2356 2361 2368 rVB6    4057      7577   1.12%   0.168%
 34  15.682  2390 2394 2406 rVB8    6971     16461   2.43%   0.364%
 35  16.560  2532 2538 2542 rBV3    8236     16470   2.43%   0.364%
 
 36  16.615  2542 2547 2553 rVV5    6648     13896   2.05%   0.307%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092424\
  Data File : VX043125.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2024  16:12
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   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\82X092324W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  16.682  2553 2558 2565 rVV     9773     20328   3.00%   0.450%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4520113
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092424\
  Data File : VX043125.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2024  16:12
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X092324W.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\VX092424\
  Data File : VX043125.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2024  16:12
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X092324W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Indene                          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.414    9.88 ug/l       107071   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indene                              116 C9H8           000095‐13‐6 94
 2 Benzene, 1‐propynyl‐                116 C9H8           000673‐32‐5 91
 3 3‐Methylphenylacetylene             116 C9H8           000766‐82‐5 91
 4 Benzene, 1,2‐propadienyl‐           116 C9H8           002327‐99‐3 90
 5 2‐Methylphenylacetylene             116 C9H8           000766‐47‐2 90

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1858 (12.414 min): VX043125.D\data.ms (-1853) (-)
115.1

89.163.0
39.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #9543: Indene
116.0

63.0 89.039.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #9546: Benzene, 1-propynyl-
115.0

63.0 89.0
39.014.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #9550: 3-Methylphenylacetylene
115.0

63.0 89.039.0
15.0

12.50

m/z 115.10  100.00%

12.50

m/z 116.05   98.27%

12.50

m/z  89.10   14.51%

12.50

m/z  63.00   14.14%

12.50

m/z 117.10    8.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092424\
  Data File : VX043125.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2024  16:12
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X092324W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Naphthalene, 2‐methyl‐          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.633    5.89 ug/l        63827   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 2 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 3 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 4 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 91
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 72

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2222 (14.633 min): VX043125.D\data.ms (-2218) (-)
142.1

115.1

63.0 89.039.0 158.2

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22150: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

71.0 89.051.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #22140: Benzocycloheptatriene
141.0

115.0

63.039.0 89.0

14.50 15.00

m/z 142.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 141.05   86.02%

14.50 15.00

m/z 115.10   41.32%

14.50 15.00

m/z 143.05   13.26%

14.50 15.00

m/z 139.05   11.87%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX092424\
  Data File : VX043125.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2024  16:12
  Operator  : JC/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X092324W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Indene              12.414     9.9  ug/l   107071   4  12.024  542029  50.0
Naphthalene, 2‐...  14.633     5.9  ug/l    63827   4  12.024  542029  50.0
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