
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY013024\
  Data File : VY017144.D                                          
  Acq On    : 30 Jan 2024  15:25
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1285‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 14   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_Y\methods\82Y012424S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY017144.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.735   467  478  490 rBV3    7331     23861   4.26%   0.644%
  2   6.996   840  849  851 rBV5    2800      6435   1.15%   0.174%
  3   7.734   959  970  975 rBV    61475    146198  26.09%   3.947%
  4   7.801   975  981  994 rVB   111482    253790  45.29%   6.851%
  5   8.155  1026 1039 1050 rBV    55322    125874  22.46%   3.398%
 
  6   8.703  1118 1129 1142 rBV   216519    424317  75.71%  11.454%
  7  10.191  1365 1373 1381 rBV   254466    432821  77.23%  11.684%
  8  10.587  1432 1438 1444 rBV2    9665     18460   3.29%   0.498%
  9  10.953  1493 1498 1509 rVB     2866      5769   1.03%   0.156%
 10  11.502  1580 1588 1601 rBV   336228    560421 100.00%  15.129%
 
 11  11.721  1619 1624 1633 rVB3    6012      9996   1.78%   0.270%
 12  12.014  1663 1672 1678 rBV6    2367      5933   1.06%   0.160%
 13  12.252  1707 1711 1716 rVB5    3773      6801   1.21%   0.184%
 14  12.489  1744 1750 1760 rVB   184005    289790  51.71%   7.823%
 15  12.648  1772 1776 1784 rVB7    3218      6950   1.24%   0.188%
 
 16  12.812  1794 1803 1809 rVV3   21956     41278   7.37%   1.114%
 17  12.983  1823 1831 1834 rVV3    3594      8057   1.44%   0.217%
 18  13.044  1838 1841 1849 rVB6    4317      7272   1.30%   0.196%
 19  13.129  1849 1855 1860 rBV2    8132     13242   2.36%   0.357%
 20  13.264  1869 1877 1879 rBV5    3208      5704   1.02%   0.154%
 
 21  13.325  1880 1887 1892 rVV7    7702     16487   2.94%   0.445%
 22  13.373  1892 1895 1898 rVV4    4337      6653   1.19%   0.180%
 23  13.434  1898 1905 1914 rVV   325471    498567  88.96%  13.459%
 24  13.507  1914 1917 1921 rVB3    4292      5725   1.02%   0.155%
 25  13.629  1933 1937 1941 rVB2    9550     11497   2.05%   0.310%
 
 26  13.672  1941 1944 1953 rVB3   13482     26171   4.67%   0.706%
 27  13.757  1953 1958 1963 rBV2   35282     53311   9.51%   1.439%
 28  13.831  1966 1970 1976 rVV    10556     18619   3.32%   0.503%
 29  13.892  1976 1980 1982 rVV3    9274     13254   2.37%   0.358%
 30  13.922  1982 1985 1990 rVV3   13399     20598   3.68%   0.556%
 
 31  13.977  1990 1994 1999 rVB2   15782     23462   4.19%   0.633%
 32  14.087  2007 2012 2017 rVB2   19933     32591   5.82%   0.880%
 33  14.160  2017 2024 2029 rBV4    4986     14145   2.52%   0.382%
 34  14.227  2029 2035 2038 rVV4    7376     15904   2.84%   0.429%
 35  14.276  2038 2043 2047 rVV8   10334     28285   5.05%   0.764%
 
 36  14.343  2051 2054 2058 rVV    11184     15965   2.85%   0.431%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY013024\
  Data File : VY017144.D                                          
  Acq On    : 30 Jan 2024  15:25
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1285‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 14   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_Y\methods\82Y012424S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.391  2058 2062 2065 rVV2   15398     21685   3.87%   0.585%
 38  14.428  2065 2068 2072 rVV4    9785     14777   2.64%   0.399%
 39  14.526  2076 2084 2088 rVB4   13274     26769   4.78%   0.723%
 40  14.574  2088 2092 2093 rBV2    8932     11516   2.05%   0.311%
 
 41  14.617  2096 2099 2104 rVB2   37076     51185   9.13%   1.382%
 42  14.684  2104 2110 2117 rBV4   32641     85850  15.32%   2.318%
 43  14.745  2117 2120 2126 rVB3    9478     15189   2.71%   0.410%
 44  14.843  2132 2136 2141 rVB3    8170     11992   2.14%   0.324%
 45  14.952  2150 2154 2157 rBV4   12266     18697   3.34%   0.505%
 
 46  15.068  2166 2173 2178 rVB4   13585     29008   5.18%   0.783%
 47  15.221  2191 2198 2202 rBV6    7639     19734   3.52%   0.533%
 48  15.306  2207 2212 2213 rBV3    9323     12784   2.28%   0.345%
 49  15.446  2231 2235 2243 rVB6   16544     30222   5.39%   0.816%
 50  15.531  2243 2249 2257 rBV6    8683     25609   4.57%   0.691%
 
 51  15.617  2258 2263 2267 rVV8    3613      6401   1.14%   0.173%
 52  15.696  2267 2276 2279 rVV7    6422     18765   3.35%   0.507%
 53  15.739  2279 2283 2288 rVB2   11786     20048   3.58%   0.541%
 54  15.830  2294 2298 2303 rVB6    3722      7081   1.26%   0.191%
 55  16.044  2325 2333 2340 rBV6   10870     25900   4.62%   0.699%
 
 56  16.239  2357 2365 2370 rBV6    7062     16538   2.95%   0.446%
 57  16.306  2370 2376 2381 rVV5    6865     15519   2.77%   0.419%
 58  16.361  2383 2385 2391 rVB5    4438      6939   1.24%   0.187%
 59  16.501  2401 2408 2415 rBV7    6550     17990   3.21%   0.486%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3704401
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY013024\
  Data File : VY017144.D                                          
  Acq On    : 30 Jan 2024  15:25
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1285‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y012424S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60
0

50000

100000

150000

200000

250000

300000

Time-->

Abundance TIC: VY017144.D\data.ms

 4.735

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

50000

100000

150000

200000

250000

300000

Time-->

Abundance TIC: VY017144.D\data.ms

 6.996

 7.734

 7.801

 8.155

 8.703

10.191

10.587 10.953

11.502

11.721

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
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50000

100000

150000

200000

250000

300000

Time-->

Abundance TIC: VY017144.D\data.ms

12.01412.252

12.489

12.648
12.812

12.98313.04413.12913.26413.32513.373

13.434

13.50713.62913.672
13.757

13.83113.89213.92213.97714.087
14.16014.22714.27614.34314.39114.42814.52614.574

14.61714.684
14.74514.84314.95215.06815.22115.30615.44615.53115.61715.69615.73915.83016.04416.23916.30616.36116.501
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY013024\
  Data File : VY017144.D                                          
  Acq On    : 30 Jan 2024  15:25
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1285‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y012424S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Undecane                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.757    5.35 ug/l        53311   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 62
 2 Carbonic acid, dodecyl prop‐1‐en... 270 C16H30O3       1000382‐90‐7 59
 3 Decane                              142 C10H22         000124‐18‐5 59
 4 Decane, 1,1'‐oxybis‐                298 C20H42O        002456‐28‐2 53
 5 Carbonic acid, nonyl vinyl ester    214 C12H22O3       1000383‐25‐6 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1958 (13.757 min): VY017144.D\data.ms (-1953) (-)
57.1

85.1

138.1
112.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33080: Undecane
57.0

85.0
29.0

156.0113.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #160996: Carbonic acid, dodecyl prop-1-en-2-yl ester
57.0

85.0

29.0 111.0 140.0 168.0 213.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22066: Decane
57.0

85.029.0

142.0113.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.05   77.39%

13.50 14.00

m/z  41.10   55.07%

13.50 14.00

m/z  71.10   48.19%

13.50 14.00

m/z  55.10   35.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY013024\
  Data File : VY017144.D                                          
  Acq On    : 30 Jan 2024  15:25
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1285‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y012424S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Dodecane                        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.617    5.13 ug/l        51185   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 80
 2 Benzene, 1‐methyl‐4‐(1‐methylpro... 148 C11H16         001595‐16‐0 35
 3 Nonane                              128 C9H20          000111‐84‐2 30
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 30
 5 Decane, 2,6,7‐trimethyl‐            184 C13H28         062108‐25‐2 30

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2099 (14.617 min): VY017144.D\data.ms (-2096) (-)
119.257.1

85.1
148.2

39.0
170.2

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #45478: Dodecane
57.0

85.0

29.0
170.0112.0 141.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #26403: Benzene, 1-methyl-4-(1-methylpropyl)-
119.0

148.091.0
41.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #14523: Nonane
43.0

85.0

128.015.0

14.50 15.00

m/z 119.15  100.00%

14.50 15.00

m/z  57.10   99.67%

14.50 15.00

m/z  43.05   78.70%

14.50 15.00

m/z  71.10   52.45%

14.50 15.00

m/z  41.10   49.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY013024\
  Data File : VY017144.D                                          
  Acq On    : 30 Jan 2024  15:25
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1285‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y012424S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐meth...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.684    8.61 ug/l        85850   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 55
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 55
 3 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 55
 4 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 55
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 55

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2110 (14.684 min): VY017144.D\data.ms (-2104) (-)
119.1

91.1
148.251.1 67.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17105: Benzene, 1-methyl-3-(1-methylethyl)-
119.0

91.0
65.041.0 135.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17077: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.0 135.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16998: o-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0 135.015.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 117.10   44.79%

14.50 15.00

m/z 134.05   28.66%

14.50 15.00

m/z 133.05   25.87%

14.50 15.00

m/z  91.10   22.69%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY013024\
  Data File : VY017144.D                                          
  Acq On    : 30 Jan 2024  15:25
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1285‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y012424S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Undecane            13.757     5.3  ug/l    53311   4  13.434  498567  50.0
Dodecane            14.617     5.1  ug/l    51185   4  13.434  498567  50.0
Benzene, 1‐meth...  14.684     8.6  ug/l    85850   4  13.434  498567  50.0
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