
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX101222\
  Data File : VX032089.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  17:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5042‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   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\82X100622W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX032089.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.130   167  171  187 rVB8    3515     12707   1.71%   0.297%
  2   2.386   207  213  227 rBV    17689     31792   4.27%   0.742%
  3   3.111   325  332  341 rBV     6866     15337   2.06%   0.358%
  4   5.385   692  705  722 rBV    86907    252174  33.84%   5.885%
  5   5.556   722  733  748 rVV   103694    289454  38.84%   6.755%
 
  6   5.958   787  799  812 rBV   103228    271014  36.36%   6.325%
  7   6.763   920  931  944 rBV   139599    327162  43.90%   7.636%
  8   8.647  1234 1240 1248 rBV   479672    745270 100.00%  17.394%
  9   8.720  1248 1252 1260 rVB     9237     14381   1.93%   0.336%
 10  10.055  1465 1471 1478 rBV   336329    450266  60.42%  10.509%
 
 11  10.305  1504 1512 1518 rBV7    3147      7643   1.03%   0.178%
 12  11.079  1634 1639 1650 rBV   431214    550536  73.87%  12.849%
 13  11.476  1701 1704 1710 rVB    10356     13893   1.86%   0.324%
 14  11.713  1740 1743 1747 rBV2    5962      7785   1.04%   0.182%
 15  12.024  1788 1794 1800 rBV   488144    616629  82.74%  14.391%
 
 16  12.104  1804 1807 1810 rVB3    7362      8319   1.12%   0.194%
 17  12.171  1816 1818 1823 rVB3    8764      9861   1.32%   0.230%
 18  12.427  1855 1860 1864 rBV    43030     54834   7.36%   1.280%
 19  12.469  1864 1867 1873 rVB7    5650      9945   1.33%   0.232%
 20  12.585  1883 1886 1890 rVB4    6354      7742   1.04%   0.181%
 
 21  12.683  1899 1902 1907 rVB6    6972      9021   1.21%   0.211%
 22  12.896  1931 1937 1942 rBV5    9580     23991   3.22%   0.560%
 23  12.945  1942 1945 1947 rVV3    6890      8018   1.08%   0.187%
 24  12.975  1947 1950 1955 rVB3   12144     14622   1.96%   0.341%
 25  13.042  1957 1961 1964 rBV    11090     12229   1.64%   0.285%
 
 26  13.268  1986 1998 2001 rBV    64507    107090  14.37%   2.499%
 27  13.384  2014 2017 2020 rBV    10850     11875   1.59%   0.277%
 28  13.420  2020 2023 2027 rBV5    6229     10321   1.38%   0.241%
 29  13.682  2061 2066 2067 rBV5    6387      9747   1.31%   0.227%
 30  13.737  2072 2075 2078 rVV2    8953     11316   1.52%   0.264%
 
 31  13.841  2088 2092 2098 rVB6   12111     23567   3.16%   0.550%
 32  13.920  2100 2105 2111 rVB9    7519     17005   2.28%   0.397%
 33  14.036  2120 2124 2128 rBV    37851     43495   5.84%   1.015%
 34  14.073  2128 2130 2133 rBV4    5655      8018   1.08%   0.187%
 35  14.225  2151 2155 2160 rVB4   12683     23030   3.09%   0.537%
 
 36  14.481  2193 2197 2198 rBV4    9585     14449   1.94%   0.337%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX101222\
  Data File : VX032089.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  17:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5042‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   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\82X100622W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.615  2216 2219 2226 rBV8   18659     38160   5.12%   0.891%
 38  14.755  2238 2242 2246 rBV    34188     34799   4.67%   0.812%
 39  15.182  2308 2312 2314 rBV3   14419     19506   2.62%   0.455%
 40  15.213  2314 2317 2320 rVB3   13538     16459   2.21%   0.384%
 
 41  15.377  2340 2344 2351 rVB9    9644     18577   2.49%   0.434%
 42  15.487  2358 2362 2367 rBV2   30137     44231   5.93%   1.032%
 43  15.615  2381 2383 2386 rVB4    9754      9466   1.27%   0.221%
 44  15.847  2417 2421 2424 rBV6    5531      8719   1.17%   0.203%
 45  16.085  2456 2460 2463 rBV4    6350     11491   1.54%   0.268%
 
 46  16.377  2502 2508 2515 rVB    21929     38781   5.20%   0.905%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4284727
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX101222\
  Data File : VX032089.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  17:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5042‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X100622W.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\VX101222\
  Data File : VX032089.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  17:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5042‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X100622W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Dodecane                        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.268    8.68 ug/l       107090   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 96
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 87
 3 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 86
 4 Heptadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐ 296 C21H44         018344‐37‐1 86
 5 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 80
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m/z-->

Abundance Scan 1998 (13.268 min): VX032089.D\data.ms (-1986) (-)
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170.1112.0 140.0 240.4
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Abundance #45478: Dodecane
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29.0
170.0112.0 141.0
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Abundance #107220: Hexadecane
57.0

85.0

29.0
113.0 226.0141.0 169.0 197.0
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Abundance #33080: Undecane
57.0

85.0
29.0

156.0113.0

13.00 13.50

m/z  57.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  43.05   78.25%

13.00 13.50

m/z  71.05   56.79%

13.00 13.50

m/z  41.05   50.79%

13.00 13.50

m/z  85.10   35.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX101222\
  Data File : VX032089.D                                          
  Acq On    : 12 Oct 2022  17:05
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5042‐04
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X100622W.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Dodecane            13.268     8.7  ug/l   107090   4  12.024  616629  50.0
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