
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042121\
  Data File : VY004550.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2021  13:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2103‐01
  Misc      : 6.72G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   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\82Y041221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY004550.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.186    47   60   61 rBV4    7051     23028   1.30%   0.371%
  2   7.728   960  969  975 rBV2  100903    240849  13.58%   3.880%
  3   7.801   975  981  991 rVB   173835    388253  21.89%   6.254%
  4   8.149  1029 1038 1049 rVB   111263    245192  13.82%   3.950%
  5   8.697  1120 1128 1141 rVB   282733    548793  30.94%   8.840%
 
  6  10.185  1364 1372 1379 rBV   468403    783272  44.16%  12.617%
  7  10.807  1468 1474 1483 rVB    16670     28126   1.59%   0.453%
  8  10.904  1483 1490 1498 rBV    15604     33135   1.87%   0.534%
  9  11.093  1515 1521 1527 rBV2   25710     46761   2.64%   0.753%
 10  11.203  1534 1539 1544 rBV2   19884     35493   2.00%   0.572%
 
 11  11.301  1551 1555 1562 rVB2   14118     24932   1.41%   0.402%
 12  11.496  1579 1587 1597 rBV   421709    686853  38.72%  11.064%
 13  11.679  1612 1617 1622 rVV7    8713     20862   1.18%   0.336%
 14  11.740  1622 1627 1631 rVV    19653     37332   2.10%   0.601%
 15  11.782  1631 1634 1639 rVB2   13057     20118   1.13%   0.324%
 
 16  12.008  1663 1671 1677 rBV3   26284     61372   3.46%   0.989%
 17  12.124  1687 1690 1694 rVB    26085     34402   1.94%   0.554%
 18  12.209  1694 1704 1705 rBV6   19715     40535   2.29%   0.653%
 19  12.239  1705 1709 1714 rVB2   30629     57425   3.24%   0.925%
 20  12.374  1725 1731 1737 rVB5   16408     32050   1.81%   0.516%
 
 21  12.489  1743 1750 1758 rBV3 1013791   1773701 100.00%  28.571%
 22  12.648  1772 1776 1783 rVB3   25087     44087   2.49%   0.710%
 23  12.727  1783 1789 1795 rBV7   13028     34089   1.92%   0.549%
 24  12.813  1795 1803 1808 rVV4   30512     80749   4.55%   1.301%
 25  12.861  1808 1811 1816 rVB2   15080     25350   1.43%   0.408%
 
 26  13.044  1837 1841 1849 rVB3   18186     33582   1.89%   0.541%
 27  13.325  1879 1887 1890 rBV4   19854     38245   2.16%   0.616%
 28  13.428  1897 1904 1912 rVB   401357    604742  34.09%   9.741%
 29  13.751  1949 1957 1961 rBV4   24182     45401   2.56%   0.731%
 30  13.965  1986 1992 1998 rVB2   60481    104648   5.90%   1.686%
 
 31  14.263  2035 2041 2051 rVB7   15060     34593   1.95%   0.557%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6207970

82Y041221S.M Thu Apr 22 18:10:14 2021                                                      Page:  1

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
RO-124030

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
RO-124030



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042121\
  Data File : VY004550.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2021  13:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2103‐01
  Misc      : 6.72G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042121\
  Data File : VY004550.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2021  13:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2103‐01
  Misc      : 6.72G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Cyclohexane, 1‐methyl‐3‐pro...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.813    6.68 ug/l        80749   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1‐methyl‐3‐propyl‐     140 C10H20         004291‐80‐9 64
 2 Semustine                           247 C10H18ClN3O2   013909‐09‐6 59
 3 1‐Ethyl‐3‐methylcyclohexane (c,t)   126 C9H18          003728‐55‐0 59
 4 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2‐methyl‐, ... 126 C9H18          004923‐78‐8 59
 5 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         006069‐98‐3 58
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5000

m/z-->

Abundance Scan 1803 (12.813 min): VY004550.D\data.ms (-1795) (-)
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173.9 207.1
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Abundance #18033: Cyclohexane, 1-methyl-3-propyl-
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97.0

29.0 140.0
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m/z-->

Abundance #99444: Semustine
97.0

55.0

140.0

247.0167.0 205.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240

5000

m/z-->

Abundance #11612: 1-Ethyl-3-methylcyclohexane (c,t)
97.0

55.0

126.0

29.0

12.50 13.00

m/z  55.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  96.95   99.45%

12.50 13.00

m/z  41.10   39.64%

12.50 13.00

m/z  69.05   34.78%

12.50 13.00

m/z  56.00   22.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042121\
  Data File : VY004550.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2021  13:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2103‐01
  Misc      : 6.72G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzeneethanamine, N‐[(pent...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.965    8.65 ug/l       104648   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzeneethanamine, N‐[(pentafluo... 475 C21H26F5NO2Si2 055429‐85‐1 59
 2 Benzoic acid, 2‐[(trimethylsilyl... 282 C13H22O3Si2    003789‐85‐3 50
 3 3,5‐Dimethoxyphenylacetic acid, ... 268 C13H20O4Si     1000071‐82‐4 35
 4 11H‐Dibenzo[b,e][1,4]diazepin‐11... 267 C16H17N3O      013450‐73‐2 30
 5 1‐Boraindane, 3‐methyl‐1‐[1‐(tri... 266 C17H23BSi      190316‐36‐0 27

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1992 (13.965 min): VY004550.D\data.ms (-1986) (-)
73.0

267.0

193.045.0 154.1 222.9118.9

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280

5000

m/z-->

Abundance #231876: Benzeneethanamine, N-[(pentafluorophenyl)me
73.0

267.0

44.0
209.0179.0151.0104.0 237.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280

5000

m/z-->

Abundance #128754: Benzoic acid, 2-[(trimethylsilyl)oxy]-, trimethylsil
73.0

267.0
45.0

135.0
193.0105.0 233.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280

5000

m/z-->

Abundance #116941: 3,5-Dimethoxyphenylacetic acid, trimethylsilyl e
73.0

268.0
44.0

151.0117.0 179.0

14.00

m/z  73.00  100.00%

14.00

m/z 267.00   36.25%

14.00

m/z 268.00    9.21%

14.00

m/z  74.00    8.26%

14.00

m/z 193.00    6.66%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042121\
  Data File : VY004550.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2021  13:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2103‐01
  Misc      : 6.72G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Cyclohexane, 1‐...  12.813     6.7  ug/l    80749   4  13.428  604742  50.0
Benzeneethanami...  13.965     8.7  ug/l   104648   4  13.428  604742  50.0
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