
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101623\
  Data File : VY015990.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4892‐05
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   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\82Y101223S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY015990.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.113    46   48   50 rBV2    1111      1063   1.73%   0.247%
  2   2.247    68   70   73 rBV4     673       879   1.43%   0.205%
  3   2.491   107  110  113 rBV3     552       673   1.09%   0.157%
  4   2.546   115  119  121 rVV3     728       909   1.48%   0.212%
  5   2.656   134  137  138 rBV3     619       766   1.25%   0.178%
 
  6   2.674   138  140  143 rVB2    1369      1570   2.55%   0.365%
  7   2.839   164  167  169 rBV2     510       626   1.02%   0.146%
  8   4.722   470  476  477 rBV2    1648      2382   3.87%   0.554%
  9   4.741   477  479  484 rVB2    1766      2249   3.66%   0.523%
 10   5.771   639  648  651 rBV4     747      1689   2.75%   0.393%
 
 11   7.728   960  969  975 rBV     8888     21055  34.25%   4.899%
 12   7.801   975  981  991 rVB    16622     35993  58.54%   8.375%
 13   8.155  1032 1039 1046 rBV     9117     19671  31.99%   4.577%
 14   8.697  1122 1128 1138 rVV    21647     43350  70.51%  10.087%
 15   9.886  1322 1323 1328 rBV3     384       647   1.05%   0.151%
 
 16  10.191  1366 1373 1381 rBV    33884     61482 100.00%  14.306%
 17  10.404  1405 1408 1410 rBV3     563       699   1.14%   0.163%
 18  10.581  1433 1437 1444 rBV6    2053      3650   5.94%   0.849%
 19  11.020  1505 1509 1511 rBV4     675       698   1.14%   0.162%
 20  11.282  1549 1552 1555 rBV4     930      1387   2.26%   0.323%
 
 21  11.313  1555 1557 1559 rBV3     801       959   1.56%   0.223%
 22  11.349  1561 1563 1566 rBV4     853      1153   1.88%   0.268%
 23  11.496  1581 1587 1594 rBV    30813     51083  83.09%  11.886%
 24  11.648  1608 1612 1613 rBV4     803       636   1.03%   0.148%
 25  11.691  1616 1619 1621 rBV3     730       769   1.25%   0.179%
 
 26  11.855  1642 1646 1649 rBV5     726      1341   2.18%   0.312%
 27  11.941  1656 1660 1662 rVB5     844       825   1.34%   0.192%
 28  11.996  1667 1669 1672 rVB4     920       860   1.40%   0.200%
 29  12.050  1675 1678 1680 rVB3     598       617   1.00%   0.144%
 30  12.148  1691 1694 1695 rBV3    1368      1496   2.43%   0.348%
 
 31  12.209  1702 1704 1711 rVB6    1296      2303   3.75%   0.536%
 32  12.264  1711 1713 1715 rBV3     799       902   1.47%   0.210%
 33  12.489  1745 1750 1755 rBV3   25233     40960  66.62%   9.531%
 34  12.654  1770 1777 1781 rBV8    5889     14766  24.02%   3.436%
 35  12.855  1808 1810 1813 rVB4    1075       836   1.36%   0.195%
 
 36  12.886  1813 1815 1817 rBV3    1018       880   1.43%   0.205%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101623\
  Data File : VY015990.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4892‐05
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   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\82Y101223S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  12.995  1831 1833 1835 rVB3    1250      1005   1.63%   0.234%
 38  13.197  1864 1866 1873 rVB8    2176      3069   4.99%   0.714%
 39  13.325  1885 1887 1889 rBV3    1192       858   1.40%   0.200%
 40  13.434  1899 1905 1916 rVB    33392     56460  91.83%  13.137%
 
 41  13.623  1932 1936 1937 rBV4    2025      2558   4.16%   0.595%
 42  13.770  1954 1960 1961 rBV6    1865      3619   5.89%   0.842%
 43  14.001  1996 1998 2005 rVB8    1249      1942   3.16%   0.452%
 44  14.678  2107 2109 2110 rBV2    1359      1058   1.72%   0.246%
 45  15.062  2166 2172 2180 rVB6    7295     18277  29.73%   4.253%
 
 46  15.300  2210 2211 2212 rBV     1424       676   1.10%   0.157%
 47  15.324  2212 2215 2221 rVB7    2176      3117   5.07%   0.725%
 48  15.477  2238 2240 2243 rBV4    1159       814   1.32%   0.189%
 49  15.739  2279 2283 2284 rBV4    1503      1637   2.66%   0.381%
 50  15.861  2299 2303 2304 rBV4     927       931   1.51%   0.217%
 
 51  16.159  2350 2352 2355 rVB4    1395      1188   1.93%   0.276%
 52  16.202  2355 2359 2363 rBV6    1098      2118   3.44%   0.493%
 53  16.361  2381 2385 2388 rVV6     932      1665   2.71%   0.387%
 54  16.513  2408 2410 2413 rBV4    1144       682   1.11%   0.159%
 55  16.611  2423 2426 2427 rBV3     986      1259   2.05%   0.293%
 
 56  16.672  2431 2436 2439 rVB6    1033      1892   3.08%   0.440%
 57  16.702  2439 2441 2444 rBV4     941      1188   1.93%   0.276%
 58  16.745  2444 2448 2454 rBV8     961      1935   3.15%   0.450%
 
 
                        Sum of corrected areas:      429772
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101623\
  Data File : VY015990.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4892‐05
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.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
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35000

Time-->

Abundance TIC: VY015990.D\data.ms
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15.062

15.30015.324
15.477 15.73915.861 16.15916.20216.36116.51316.61116.67216.70216.74
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101623\
  Data File : VY015990.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4892‐05
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Dodecane, 1‐iodo‐               Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.654   13.08 ug/l        14766   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 1‐iodo‐                   296 C12H25I        004292‐19‐7 53
 2 Heptadecane, 2,6,10,15‐tetramethyl‐ 296 C21H44         054833‐48‐6 50
 3 4‐Octanone                          128 C8H16O         000589‐63‐9 47
 4 Nonane, 3‐methyl‐5‐propyl‐          184 C13H28         031081‐18‐2 47
 5 Pentane, 2,3,3‐trimethyl‐           114 C8H18          000560‐21‐4 47

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1777 (12.654 min): VY015990.D\data.ms (-1770) (-)
71.1

174.2113.1
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #193300: Dodecane, 1-iodo-
57.0

99.0 155.0
26.0 197.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194606: Heptadecane, 2,6,10,15-tetramethyl-
57.0

99.0
141.0 183.0 296.0239.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #14274: 4-Octanone
43.0

85.0

128.0

12.0

12.50 13.00

m/z  71.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  57.05   98.65%

12.50 13.00

m/z  43.05   67.22%

12.50 13.00

m/z  85.10   58.17%

12.50 13.00

m/z  41.00   42.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101623\
  Data File : VY015990.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4892‐05
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Octadecane, 1‐bromo‐            Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.062   16.19 ug/l        18277   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane, 1‐bromo‐                332 C18H37Br       000112‐89‐0 53
 2 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 52
 3 Hexane, 3,3‐dimethyl‐               114 C8H18          000563‐16‐6 50
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 47
 5 Decane, 2‐methyl‐                   156 C11H24         006975‐98‐0 47

0 50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2172 (15.062 min): VY015990.D\data.ms (-2166) (-)
57.0

129.1

171.1207.093.0

0 50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #239149: Octadecane, 1-bromo-
57.0

135.0

97.0
253.0183.0 303.015.0

0 50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #123961: Heptadecane
57.0

99.0
141.0 240.0183.0

0 50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #8648: Hexane, 3,3-dimethyl-
43.0

85.0

2.0

15.00

m/z  57.05  100.00%

15.00

m/z  71.00   81.12%

15.00

m/z  43.00   52.81%

15.00

m/z  41.05   48.89%

15.00

m/z  85.10   37.84%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101623\
  Data File : VY015990.D                                          
  Acq On    : 16 Oct 2023  17:27
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4892‐05
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Dodecane, 1‐iodo‐   12.654    13.1  ug/l    14766   4  13.434   56460  50.0
Octadecane, 1‐b...  15.062    16.2  ug/l    18277   4  13.434   56460  50.0
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