
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092221\
  Data File : VY006106.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2021  16:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3871‐01
  Misc      : 3.60G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 6   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: VY006106.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.259   229  236  245 rVB3    4162      9368   1.17%   0.201%
  2   3.381   247  256  273 rBV2    6748     23802   2.97%   0.510%
  3   3.954   339  350  359 rBV    30434     85255  10.65%   1.827%
  4   4.040   359  364  374 rVB2    5803     15781   1.97%   0.338%
  5   4.204   383  391  404 rBV3    7329     22608   2.82%   0.484%
 
  6   4.728   464  477  491 rBV2   17881     59937   7.49%   1.284%
  7   5.759   634  646  659 rBV3   24446     77195   9.64%   1.654%
  8   6.996   835  849  859 rBV     6328     18277   2.28%   0.392%
  9   7.722   958  968  974 rBV   104805    253895  31.71%   5.441%
 10   7.795   974  980  993 rVB   190169    432155  53.98%   9.260%
 
 11   8.149  1025 1038 1049 rBV   124882    282112  35.24%   6.045%
 12   8.697  1118 1128 1140 rBV   289814    574471  71.75%  12.310%
 13   9.990  1333 1340 1348 rBV    13655     25738   3.21%   0.552%
 14  10.185  1363 1372 1379 rBV   461998    800648 100.00%  17.156%
 15  10.581  1431 1437 1442 rBV2    7538     13225   1.65%   0.283%
 
 16  11.489  1579 1586 1595 rBV   399966    661172  82.58%  14.168%
 17  12.337  1720 1725 1731 rVB2    9656     15380   1.92%   0.330%
 18  12.483  1741 1749 1758 rBV   319966    499188  62.35%  10.697%
 19  12.587  1761 1766 1770 rBV3    8784     14927   1.86%   0.320%
 20  12.806  1797 1802 1811 rBV6    4442     11915   1.49%   0.255%
 
 21  12.892  1812 1816 1825 rVB5    4740      9437   1.18%   0.202%
 22  13.068  1841 1845 1848 rBV3    6436     10529   1.32%   0.226%
 23  13.111  1848 1852 1858 rVB    26960     42528   5.31%   0.911%
 24  13.288  1868 1881 1886 rBV5    5781     13875   1.73%   0.297%
 25  13.373  1886 1895 1898 rVV    19090     32821   4.10%   0.703%
 
 26  13.428  1898 1904 1909 rVV   354846    554747  69.29%  11.887%
 27  13.489  1909 1914 1925 rVB3   50119     82411  10.29%   1.766%
 28  13.965  1986 1992 1998 rVB2    7414     12372   1.55%   0.265%
 29  14.940  2148 2152 2157 rBV5    6373     10970   1.37%   0.235%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4666739
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092221\
  Data File : VY006106.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2021  16:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3871‐01
  Misc      : 3.60G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 6   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\VY092221\
  Data File : VY006106.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2021  16:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3871‐01
  Misc      : 3.60G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 6   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  n‐Hexane                        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.759    8.93 ug/l        77195   Pentafluorobenzene          7.795

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexane                             86 C6H14          000110‐54‐3 87
 2 2‐Ethyl‐oxetane                      86 C5H10O         1010386‐40‐2 86
 3 Butanal, 2‐methyl‐                   86 C5H10O         000096‐17‐3 38
 4 Pentane, 2,2,3,4‐tetramethyl‐       128 C9H20          001186‐53‐4 37
 5 2H‐Pyran‐2‐one, tetrahydro‐5,6‐d... 128 C7H12O2        024405‐16‐1 32

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 646 (5.759 min): VY006106.D\data.ms (-634) (-)
57.141.1

86.1
71.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #2039: n-Hexane
57.041.0

29.0

86.0
15.0 71.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1948: 2-Ethyl-oxetane
57.0

41.0

29.0 86.0

71.0
15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1963: Butanal, 2-methyl-
57.029.0

41.0

86.0
71.015.0 49.0

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  57.10  100.00%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  41.10   93.29%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  43.10   67.70%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  56.10   58.29%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  42.10   37.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092221\
  Data File : VY006106.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2021  16:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3871‐01
  Misc      : 3.60G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 6   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  3  Eucalyptol                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.489    7.43 ug/l        82411   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eucalyptol                          154 C10H18O        000470‐82‐6 96
 2 Trifluoroacetyl‐.alpha.‐terpineol   250 C12H17F3O2     1000058‐17‐6 78
 3 4‐Isopropyl‐1‐methylcyclohex‐2‐enol 154 C10H18O        000619‐62‐5 32
 4 2‐Isopropyl‐5‐methylhex‐2‐enal      154 C10H18O        035158‐25‐9 18
 5 3‐Hepten‐2‐one, 3‐propyl‐           154 C10H18O        032064‐69‐0 15

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1914 (13.489 min): VY006106.D\data.ms (-1909) (-)
43.0

81.2
108.1

154.1

207.0 259.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #30918: Eucalyptol
43.0

81.0
108.0

154.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #135218: Trifluoroacetyl-.alpha.-terpineol
43.0

81.0
108.0 154.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #31129: 4-Isopropyl-1-methylcyclohex-2-enol
43.0

71.0 139.0111.0

15.0

13.50

m/z  43.05  100.00%

13.50

m/z  81.15   45.17%

13.50

m/z  71.05   42.62%

13.50

m/z  69.10   39.72%

13.50

m/z 108.10   39.58%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092221\
  Data File : VY006106.D                                          
  Acq On    : 22 Sep 2021  16:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3871‐01
  Misc      : 3.60G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 6   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Hexane             5.759     8.9  ug/l    77195   1   7.795  432155  50.0
Eucalyptol          13.489     7.4  ug/l    82411   4  13.428  554747  50.0
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