
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061623\
  Data File : VY014206.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2023  16:24
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O3295‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 7   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\82Y060923S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY014206.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.948   339  349  360 rBV2   13941     40856   4.00%   0.629%
  2   4.204   382  391  403 rBV2    4918     16110   1.58%   0.248%
  3   4.710   463  474  488 rBV    39318    125620  12.30%   1.933%
  4   5.747   632  644  657 rBV3   11113     36510   3.58%   0.562%
  5   6.978   835  846  859 rBV2   62177    189722  18.58%   2.919%
 
  6   7.716   957  967  973 rBV2  144203    347292  34.01%   5.344%
  7   7.789   973  979  992 rVB   239377    545547  53.43%   8.395%
  8   8.143  1022 1037 1048 rBV   133843    319221  31.26%   4.912%
  9   8.691  1118 1127 1138 rBV   378715    746993  73.16%  11.495%
 10  10.179  1363 1371 1386 rBV   595136   1021096 100.00%  15.713%
 
 11  10.581  1429 1437 1444 rBV    73035    131585  12.89%   2.025%
 12  10.947  1491 1497 1506 rBV    53328     90136   8.83%   1.387%
 13  11.319  1552 1558 1565 rVB    20151     34336   3.36%   0.528%
 14  11.490  1578 1586 1599 rBV   596976    931885  91.26%  14.340%
 15  12.483  1741 1749 1761 rBV2  451106    730571  71.55%  11.242%
 
 16  12.813  1797 1803 1810 rBV6    9777     18115   1.77%   0.279%
 17  13.428  1897 1904 1911 rBV   438485    702214  68.77%  10.806%
 18  13.965  1985 1992 1997 rVB    14175     23105   2.26%   0.356%
 19  14.477  2071 2076 2079 rBV6    6812     12257   1.20%   0.189%
 20  14.849  2132 2137 2140 rBV6   12421     24247   2.37%   0.373%
 
 21  14.934  2147 2151 2155 rBV6    8204     13092   1.28%   0.201%
 22  15.007  2155 2163 2164 rBV8   14868     28607   2.80%   0.440%
 23  15.099  2174 2178 2179 rBV4    8966     12083   1.18%   0.186%
 24  15.318  2209 2214 2218 rBV    29667     58394   5.72%   0.899%
 25  15.440  2232 2234 2238 rVB3   21267     24039   2.35%   0.370%
 
 26  15.605  2257 2261 2268 rVB6   38429     73748   7.22%   1.135%
 27  16.470  2401 2403 2414 rVB7   95637    201156  19.70%   3.095%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6498537
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061623\
  Data File : VY014206.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2023  16:24
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O3295‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060923S.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_Y\Data\VY061623\
  Data File : VY014206.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2023  16:24
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O3295‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown15.605                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.605    5.25 ug/l        73748   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, octahydro‐2,3a,4‐trim... 208 C15H28         031230‐13‐4 38
 2 5‐Hepten‐1‐ol, 2,6‐dimethyl‐        142 C9H18O         004234‐93‐9 35
 3 2,7‐Octadiene, 4‐methyl‐            124 C9H16          1000061‐78‐0 30
 4 5,9‐Undecadien‐2‐ol, 6,10‐dimethyl‐ 196 C13H24O        053837‐34‐6 25
 5 2'‐Ethoxyformanilide                165 C9H11NO2       086796‐85‐2 22
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Abundance Scan 2261 (15.605 min): VY014206.D\data.ms (-2257) (-)
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Abundance #23070: 5-Hepten-1-ol, 2,6-dimethyl-
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Abundance #12167: 2,7-Octadiene, 4-methyl-
41.0

69.0

95.0

124.0

15.50 16.00

m/z 165.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  81.00   95.48%

15.50 16.00

m/z  69.05   86.41%

15.50 16.00

m/z 109.05   85.59%

15.50 16.00

m/z  41.00   78.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061623\
  Data File : VY014206.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2023  16:24
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O3295‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown16.470                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.470   14.32 ug/l       201156   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Oxabicyclo[6.1.0]non‐6‐en‐2‐one   138 C8H10O2        1000211‐01‐6 38
 2 Phorone                             138 C9H14O         000504‐20‐1 18
 3 Adrenolutin                         179 C9H9NO3        1000426‐44‐8 18
 4 2(1H)‐Benzocyclooctenone, decahy... 194 C13H22O        055103‐68‐9 15
 5 Hexahydroindole                     123 C8H13N         018159‐32‐5 14
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0
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Abundance Scan 2403 (16.470 min): VY014206.D\data.ms (-2401) (-)
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Abundance #19986: 9-Oxabicyclo[6.1.0]non-6-en-2-one
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Abundance #20146: Phorone
123.0

55.0 83.0

29.0
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Abundance #54174: Adrenolutin
123.0 179.0

42.0

15.0
67.0 90.0 151.0

16.20 16.40 16.60

m/z  81.00  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z 109.05   93.21%

16.20 16.40 16.60

m/z  41.00   82.70%

16.20 16.40 16.60

m/z 123.10   74.62%

16.20 16.40 16.60

m/z 179.10   70.63%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061623\
  Data File : VY014206.D                                          
  Acq On    : 16 Jun 2023  16:24
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O3295‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060923S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown15.605       15.605     5.3  ug/l    73748   4  13.428  702214  50.0
unknown16.470       16.470    14.3  ug/l   201156   4  13.428  702214  50.0
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