
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY091621\
  Data File : VY006046.D                                          
  Acq On    : 16 Sep 2021  14:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3733‐07
  Misc      : 6.96G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   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\82Y091421S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY006046.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.729   463  477  494 rBV2   16917     55384   3.97%   0.696%
  2   5.765   634  647  656 rBV3    5068     15411   1.10%   0.194%
  3   6.996   838  849  861 rVB    38053    101999   7.31%   1.282%
  4   7.728   959  969  974 rBV   138601    324200  23.23%   4.074%
  5   7.795   974  980  997 rVB   204632    471105  33.75%   5.919%
 
  6   8.149  1029 1038 1050 rBV   159743    355782  25.49%   4.470%
  7   8.697  1117 1128 1140 rBV   378676    750550  53.77%   9.431%
  8  10.185  1364 1372 1380 rBV   655388   1115622  79.93%  14.018%
  9  10.721  1454 1460 1466 rVB    53848     90158   6.46%   1.133%
 10  11.490  1578 1586 1594 rBV   655399   1073619  76.92%  13.490%
 
 11  11.697  1612 1620 1623 rBV5    5989     15884   1.14%   0.200%
 12  11.739  1623 1627 1631 rVV2   14538     26496   1.90%   0.333%
 13  11.782  1631 1634 1639 rVB2   10030     14529   1.04%   0.183%
 14  11.935  1654 1659 1663 rVB3   11773     19635   1.41%   0.247%
 15  12.008  1663 1671 1677 rBV5   32230     73698   5.28%   0.926%
 
 16  12.124  1685 1690 1694 rVB    40476     57260   4.10%   0.719%
 17  12.203  1694 1703 1705 rBV4   24752     50286   3.60%   0.632%
 18  12.239  1705 1709 1715 rVB4   31327     66849   4.79%   0.840%
 19  12.373  1725 1731 1735 rBV    26721     50125   3.59%   0.630%
 20  12.416  1735 1738 1742 rVB    30517     42925   3.08%   0.539%
 
 21  12.483  1742 1749 1757 rBV2  784245   1395772 100.00%  17.538%
 22  12.575  1757 1764 1767 rBV6   13082     28243   2.02%   0.355%
 23  12.642  1772 1775 1783 rVB7   27198     55747   3.99%   0.700%
 24  12.727  1783 1789 1794 rBV6   16272     37822   2.71%   0.475%
 25  12.812  1794 1803 1807 rBV4   50299    114227   8.18%   1.435%
 
 26  12.861  1807 1811 1817 rVB3   34969     53166   3.81%   0.668%
 27  12.953  1821 1826 1829 rBV2   27108     38797   2.78%   0.487%
 28  13.001  1829 1834 1837 rBV4   22360     41074   2.94%   0.516%
 29  13.038  1837 1840 1847 rVB2   49826     77015   5.52%   0.968%
 30  13.099  1847 1850 1855 rVB4    9373     14394   1.03%   0.181%
 
 31  13.172  1857 1862 1865 rBV2   18216     29525   2.12%   0.371%
 32  13.318  1883 1886 1891 rVB    30890     44760   3.21%   0.562%
 33  13.428  1897 1904 1909 rBV   708621   1087385  77.91%  13.663%
 34  13.471  1909 1911 1917 rVB5    9013     15806   1.13%   0.199%
 35  13.745  1952 1956 1961 rBV3   21607     38370   2.75%   0.482%
 
 36  13.971  1988 1993 1997 rVB3   29884     47518   3.40%   0.597%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY091621\
  Data File : VY006046.D                                          
  Acq On    : 16 Sep 2021  14:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3733‐07
  Misc      : 6.96G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   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\82Y091421S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.263  2037 2041 2053 rVB9   10843     29228   2.09%   0.367%
 38  14.465  2070 2074 2083 rVB9    7150     18065   1.29%   0.227%
 39  14.727  2113 2117 2123 rVB2   13031     20299   1.45%   0.255%
 
 
                        Sum of corrected areas:     7958730
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY091621\
  Data File : VY006046.D                                          
  Acq On    : 16 Sep 2021  14:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3733‐07
  Misc      : 6.96G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091421S.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\VY091621\
  Data File : VY006046.D                                          
  Acq On    : 16 Sep 2021  14:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3733‐07
  Misc      : 6.96G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091421S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.812    5.25 ug/l       114227   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 72
 2 Cyclohexane, 1,1‐dimethyl‐          112 C8H16          000590‐66‐9 70
 3 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         006069‐98‐3 64
 4 1‐Ethyl‐3‐methylcyclohexane (c,t)   126 C9H18          003728‐55‐0 59
 5 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      126 C9H18          003728‐54‐9 59
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1803 (12.812 min): VY006046.D\data.ms (-1794) (-)
97.155.1

140.2

175.9 281.1207.1
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Abundance #20739: Cyclohexane, 1-methyl-3-propyl-
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97.0

140.0
26.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #7618: Cyclohexane, 1,1-dimethyl-
97.0

55.0

15.0
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0
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Abundance #20784: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-, cis-
55.0

97.0

140.0

26.0

12.50 13.00

m/z  97.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  55.10   98.88%

12.50 13.00

m/z  41.10   44.68%

12.50 13.00

m/z  69.10   31.48%

12.50 13.00

m/z  96.15   23.57%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY091621\
  Data File : VY006046.D                                          
  Acq On    : 16 Sep 2021  14:34
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3733‐07
  Misc      : 6.96G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091421S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Cyclohexane, 1‐...  12.812     5.3  ug/l   114227   4  13.428 1087390  50.0
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