
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092921\
  Data File : VY006217.D                                          
  Acq On    : 29 Sep 2021  16:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3961‐03
  Misc      : 6.04G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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\82Y092821S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY006217.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   468  477  488 rBV4    5288     15719   1.47%   0.271%
  2   6.996   838  849  863 rBV3    8872     25177   2.35%   0.433%
  3   7.722   958  968  974 rBV   105246    253165  23.63%   4.357%
  4   7.795   974  980  994 rVB   186853    424227  39.59%   7.300%
  5   8.149  1027 1038 1049 rBV   125984    270103  25.21%   4.648%
 
  6   8.697  1119 1128 1140 rBV   299180    585009  54.60%  10.067%
  7  10.185  1363 1372 1379 rBV   475343    821341  76.66%  14.134%
  8  10.721  1455 1460 1466 rVB    12593     20791   1.94%   0.358%
  9  11.496  1579 1587 1594 rBV   429403    708329  66.11%  12.189%
 10  12.008  1664 1671 1676 rBV5   12236     24817   2.32%   0.427%
 
 11  12.124  1683 1690 1695 rVB2   23065     38561   3.60%   0.664%
 12  12.203  1695 1703 1705 rBV4   12068     26224   2.45%   0.451%
 13  12.233  1705 1708 1714 rVB3   22794     36826   3.44%   0.634%
 14  12.374  1725 1731 1735 rBV4   17634     40497   3.78%   0.697%
 15  12.416  1735 1738 1743 rVB    32387     42517   3.97%   0.732%
 
 16  12.489  1743 1750 1759 rBV2  597210   1071457 100.00%  18.438%
 17  12.575  1759 1764 1768 rBV3   11319     19927   1.86%   0.343%
 18  12.642  1771 1775 1782 rVB5   25832     53433   4.99%   0.920%
 19  12.733  1782 1790 1796 rBV7   13927     43292   4.04%   0.745%
 20  12.813  1796 1803 1807 rBV5   29371     69498   6.49%   1.196%
 
 21  12.953  1821 1826 1830 rBV2   34870     50788   4.74%   0.874%
 22  13.008  1830 1835 1837 rVV3   34574     59445   5.55%   1.023%
 23  13.038  1837 1840 1847 rVV    82727    142032  13.26%   2.444%
 24  13.099  1847 1850 1857 rVB5   20879     35785   3.34%   0.616%
 25  13.166  1857 1861 1866 rBV    30508     44774   4.18%   0.771%
 
 26  13.221  1866 1870 1873 rBV    16103     21505   2.01%   0.370%
 27  13.294  1878 1882 1883 rBV2   13659     18140   1.69%   0.312%
 28  13.319  1883 1886 1890 rVV3   28446     43040   4.02%   0.741%
 29  13.361  1890 1893 1897 rVV4   21427     34617   3.23%   0.596%
 30  13.428  1897 1904 1910 rVB   431627    682850  63.73%  11.751%
 
 31  13.745  1952 1956 1961 rBV4   14505     26136   2.44%   0.450%
 32  13.965  1987 1992 1998 rVB2   20161     33804   3.15%   0.582%
 33  14.270  2036 2042 2048 rVB6    5596     13169   1.23%   0.227%
 34  14.410  2061 2065 2071 rVB6    7765     14016   1.31%   0.241%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5811011
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092921\
  Data File : VY006217.D                                          
  Acq On    : 29 Sep 2021  16:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3961‐03
  Misc      : 6.04G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y092821S.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\VY092921\
  Data File : VY006217.D                                          
  Acq On    : 29 Sep 2021  16:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3961‐03
  Misc      : 6.04G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y092821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown12.813                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.813    5.09 ug/l        69498   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Pyrazol‐4‐amine, 3‐methyl‐        97 C4H7N3         1010338‐28‐2 46
 2 2,4‐Dimethyl‐1,5‐diazabicyclo[3.... 112 C6H12N2        1000283‐20‐9 43
 3 trans‐1,3‐Diethylcyclopentane       126 C9H18          1000113‐87‐1 43
 4 Methyl‐3,4‐O‐furylidene.beta.l‐a... 242 C11H14O6       053547‐58‐3 35
 5 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         001678‐82‐6 35

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1803 (12.813 min): VY006217.D\data.ms (-1796) (-)
97.155.1

140.2
173.9 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000
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Abundance #3316: 1H-Pyrazol-4-amine, 3-methyl-
97.042.0

70.0
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Abundance #7171: 2,4-Dimethyl-1,5-diazabicyclo[3.1.0]hexane (trans
97.0

42.0

69.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000
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Abundance #13243: trans-1,3-Diethylcyclopentane
55.0

97.0

29.0 126.0

12.50 13.00

m/z  97.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  55.10   89.91%

12.50 13.00

m/z  41.20   46.47%

12.50 13.00

m/z  69.10   39.28%

12.50 13.00

m/z  71.10   33.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092921\
  Data File : VY006217.D                                          
  Acq On    : 29 Sep 2021  16:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3961‐03
  Misc      : 6.04G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y092821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Decane, 4‐methyl‐               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.038   10.40 ug/l       142032   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane, 4‐methyl‐                   156 C11H24         002847‐72‐5 72
 2 Octane, 3‐ethyl‐                    142 C10H22         005881‐17‐4 72
 3 Oxalic acid, bis(2‐ethylhexyl) e... 314 C18H34O4       1000309‐39‐0 72
 4 Sulfurous acid, dodecyl 2‐pentyl... 320 C17H36O3S      1000309‐16‐1 64
 5 Ethanedioic acid, bis(3‐methylbu... 230 C12H22O4       002051‐00‐5 64
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Abundance Scan 1840 (13.038 min): VY006217.D\data.ms (-1837) (-)
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Abundance #33089: Decane, 4-methyl-
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Abundance #217149: Oxalic acid, bis(2-ethylhexyl) ester
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112.0
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m/z  43.10  100.00%

13.00

m/z  71.10   94.22%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092921\
  Data File : VY006217.D                                          
  Acq On    : 29 Sep 2021  16:52
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3961‐03
  Misc      : 6.04G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y092821S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown12.813       12.813     5.1  ug/l    69498   4  13.428  682850  50.0
Decane, 4‐methyl‐   13.038    10.4  ug/l   142032   4  13.428  682850  50.0
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