
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092721\
  Data File : VY006169.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2021  17:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3946‐01
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   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: VY006169.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.125    48   50   53 rBV3     377       363   1.14%   0.187%
  2   2.174    56   58   60 rVV3     394       377   1.18%   0.194%
  3   2.211    63   64   68 rBV2     386       358   1.12%   0.184%
  4   2.284    72   76   78 rBV3     489       656   2.06%   0.337%
  5   2.314    79   81   83 rVB2     470       331   1.04%   0.170%
 
  6   3.448   264  267  272 rVB2     287       393   1.23%   0.202%
  7   3.662   298  302  305 rBV      243       361   1.13%   0.186%
  8   3.844   329  332  335 rBV      390       431   1.35%   0.222%
  9   4.710   468  474  475 rBV3    1663      2551   8.00%   1.312%
 10   5.753   637  645  654 rBV6    1304      4215  13.21%   2.168%
 
 11   5.862   658  663  665 rBV2     188       325   1.02%   0.167%
 12   6.472   760  763  768 rBV2     313       656   2.06%   0.337%
 13   6.649   791  792  797 rVB2     243       346   1.08%   0.178%
 14   6.905   831  834  836 rBV      289       428   1.34%   0.220%
 15   6.996   845  849  852 rBV2     275       447   1.40%   0.230%
 
 16   7.051   855  858  859 rVV2     311       367   1.15%   0.189%
 17   7.082   861  863  866 rVB3     352       331   1.04%   0.170%
 18   7.167   874  877  879 rBV      293       385   1.21%   0.198%
 19   7.722   960  968  974 rBV3    3806      9132  28.62%   4.698%
 20   7.795   974  980  988 rVV     8141     18559  58.17%   9.548%
 
 21   7.874   991  993  998 rVB      261       343   1.08%   0.176%
 22   8.149  1028 1038 1044 rVV3    5981     13629  42.72%   7.012%
 23   8.203  1044 1047 1051 rVB3     268       405   1.27%   0.208%
 24   8.697  1120 1128 1138 rVB2   12408     23493  73.63%  12.086%
 25   9.106  1189 1195 1198 rBV3     277       497   1.56%   0.256%
 
 26   9.459  1248 1253 1256 rBV2     227       392   1.23%   0.202%
 27   9.959  1331 1335 1338 rBV      295       390   1.22%   0.201%
 28  10.185  1365 1372 1381 rVB    18608     31906 100.00%  16.415%
 29  10.331  1395 1396 1399 rVB      325       327   1.02%   0.168%
 30  10.435  1406 1413 1415 rVV3     166       350   1.10%   0.180%
 
 31  10.575  1433 1436 1441 rVB2     323       710   2.23%   0.365%
 32  10.624  1441 1444 1446 rBV      281       341   1.07%   0.175%
 33  11.075  1514 1518 1522 rVB2     242       396   1.24%   0.204%
 34  11.489  1578 1586 1593 rBV2   15632     26297  82.42%  13.529%
 35  11.569  1593 1599 1602 rBV3     245       379   1.19%   0.195%
 
 36  11.977  1663 1666 1670 rVB3     222       347   1.09%   0.179%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092721\
  Data File : VY006169.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2021  17:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3946‐01
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   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  12.483  1744 1749 1756 rBV2   11960     18849  59.08%   9.697%
 38  13.056  1841 1843 1848 rVB3     232       356   1.12%   0.183%
 39  13.123  1851 1854 1857 rBV3     204       336   1.05%   0.173%
 40  13.422  1899 1903 1911 rBV    12086     19256  60.35%   9.907%
 
 41  13.696  1945 1948 1950 rVB2     320       355   1.11%   0.183%
 42  13.971  1990 1993 1995 rVB3     397       454   1.42%   0.234%
 43  14.032  2000 2003 2009 rBV2     230       422   1.32%   0.217%
 44  14.141  2018 2021 2024 rVB2     269       369   1.16%   0.190%
 45  14.202  2028 2031 2035 rBV3     350       341   1.07%   0.175%
 
 46  14.495  2076 2079 2085 rVB4     632       856   2.68%   0.440%
 47  14.544  2085 2087 2090 rBV2     368       364   1.14%   0.187%
 48  14.593  2092 2095 2097 rVB2     424       406   1.27%   0.209%
 49  14.611  2097 2098 2102 rBV2     401       499   1.56%   0.257%
 50  14.678  2106 2109 2112 rBV3     265       398   1.25%   0.205%
 
 51  14.842  2132 2136 2137 rVV2     340       355   1.11%   0.183%
 52  15.019  2163 2165 2168 rBV3     429       492   1.54%   0.253%
 53  15.056  2169 2171 2175 rVB2     358       363   1.14%   0.187%
 54  15.239  2198 2201 2204 rVV5     288       391   1.23%   0.201%
 55  15.281  2206 2208 2210 rVV3     366       401   1.26%   0.206%
 
 56  15.330  2213 2216 2218 rVV3     418       531   1.66%   0.273%
 57  15.373  2221 2223 2227 rVV5     391       490   1.54%   0.252%
 58  15.403  2227 2228 2232 rVV3     407       512   1.60%   0.263%
 59  15.446  2232 2235 2237 rVV2     425       524   1.64%   0.270%
 60  15.562  2251 2254 2257 rBV4     423       408   1.28%   0.210%
 
 61  15.629  2263 2265 2268 rBV3     283       329   1.03%   0.169%
 62  15.708  2276 2278 2281 rBV3     436       445   1.39%   0.229%
 63  15.739  2281 2283 2285 rVV2     359       355   1.11%   0.183%
 64  15.763  2285 2287 2290 rVV2     383       414   1.30%   0.213%
 65  15.800  2290 2293 2296 rVV4     479       667   2.09%   0.343%
 
 66  15.891  2306 2308 2311 rVB2     363       446   1.40%   0.229%
 67  15.928  2311 2314 2316 rVB4     345       390   1.22%   0.201%
 68  16.220  2360 2362 2364 rVV3     513       345   1.08%   0.177%
 69  16.428  2394 2396 2398 rBV3     449       328   1.03%   0.169%
 70  16.458  2398 2401 2402 rBV2     462       370   1.16%   0.190%
 
 71  16.476  2402 2404 2407 rBV5     440       587   1.84%   0.302%
 72  16.604  2422 2425 2426 rVB2     463       349   1.09%   0.180%
 73  16.665  2433 2435 2439 rVB4     408       409   1.28%   0.210%
 
 
                        Sum of corrected areas:      194376
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092721\
  Data File : VY006169.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2021  17:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3946‐01
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   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

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

5000

10000

15000

Time-->

Abundance TIC: VY006169.D\data.ms

 2.125 2.174 2.211 2.284 2.314

 3.448 3.662 3.844

 4.710  5.753
 5.862  6.472 6.649

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

5000

10000

15000

Time-->

Abundance TIC: VY006169.D\data.ms

6.905 6.996 7.051 7.082 7.167

 7.722

 7.795

 7.874

 8.149

 8.203

 8.697

 9.106  9.459  9.959

10.185

10.33110.43510.57510.624 11.075

11.489

11.569

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

5000

10000

15000

Time-->

Abundance TIC: VY006169.D\data.ms

11.977

12.483

13.05613.123

13.422

13.696 13.97114.03214.14114.202 14.49514.54414.59314.61114.67814.84215.01915.05615.23915.28115.33015.37315.40315.44615.56215.62915.70815.73915.76315.80015.89115.928 16.22016.42816.45816.47616.60416.665
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092721\
  Data File : VY006169.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2021  17:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3946‐01
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   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  1  unknown5.753                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.753   11.36 ug/l         4215   Pentafluorobenzene          7.795

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Ethyl‐oxetane                      86 C5H10O         1010386‐40‐2 43
 2 n‐Hexane                             86 C6H14          000110‐54‐3 42
 3 2H‐Pyran‐2‐one, tetrahydro‐6,6‐d... 128 C7H12O2        002610‐95‐9 12
 4 2‐Octenoic acid, (E)‐               142 C8H14O2        001871‐67‐6 10
 5 Tetrahydropyran                      86 C5H10O         000142‐68‐7 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 645 (5.753 min): VY006169.D\data.ms (-637) (-)
57.2

86.2

207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #1948: 2-Ethyl-oxetane
57.0

29.0 86.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #2041: n-Hexane
57.0

86.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #14130: 2H-Pyran-2-one, tetrahydro-6,6-dimethyl-
43.0

85.0 128.0

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  57.20  100.00%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  41.00   77.92%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  43.10   58.04%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  56.10   37.54%

5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  42.10   37.22%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092721\
  Data File : VY006169.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2021  17:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3946‐01
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown5.753         5.753    11.4  ug/l     4215   1   7.795   18559  50.0
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