
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007148.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  18:19
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐02
  Misc      : 6.41g/5.0mL/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\82Y011322S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY007148.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.911   169  179  200 rVB   107003    274107  19.62%   5.011%
  2   3.942   333  348  365 rBV4   14060     49947   3.58%   0.913%
  3   4.698   461  472  479 rBV2   18993     72084   5.16%   1.318%
  4   5.234   545  560  583 rBV3   48741    187158  13.40%   3.421%
  5   6.685   788  798  809 rBV2    5734     19959   1.43%   0.365%
 
  6   7.715   954  967  973 rBV    93037    224832  16.10%   4.110%
  7   7.789   973  979  987 rVV   153097    347043  24.85%   6.344%
  8   7.868   987  992 1004 rVB    10588     27557   1.97%   0.504%
  9   8.142  1029 1037 1049 rVB    98107    220758  15.80%   4.035%
 10   8.276  1049 1059 1064 rBV3    9340     25044   1.79%   0.458%
 
 11   8.331  1064 1068 1078 rVB4    9089     26091   1.87%   0.477%
 12   8.691  1118 1127 1137 rBV   234231    470889  33.71%   8.608%
 13   9.605  1271 1277 1287 rVB3    8225     17731   1.27%   0.324%
 14   9.752  1292 1301 1307 rBV3    6857     15930   1.14%   0.291%
 15  10.178  1364 1371 1378 rBV   386265    658825  47.17%  12.043%
 
 16  10.245  1378 1382 1387 rVB    10864     17312   1.24%   0.316%
 17  10.617  1432 1443 1450 rVV8    7178     20316   1.45%   0.371%
 18  11.087  1515 1520 1526 rVB3    8860     16034   1.15%   0.293%
 19  11.294  1543 1554 1563 rVB7    7598     24997   1.79%   0.457%
 20  11.489  1579 1586 1596 rBV   352594    570356  40.83%  10.426%
 
 21  11.696  1612 1620 1625 rBV    16871     34959   2.50%   0.639%
 22  12.489  1742 1750 1759 rVB2  785755   1396801 100.00%  25.534%
 23  12.641  1769 1775 1785 rVB7    7808     18848   1.35%   0.345%
 24  12.812  1798 1803 1813 rVB10    7344     17298   1.24%   0.316%
 25  13.428  1891 1904 1911 rBV   348700    536364  38.40%   9.805%
 
 26  13.964  1986 1992 2000 rVB2  100962    162235  11.61%   2.966%
 27  14.409  2056 2065 2071 rBV5    8509     16932   1.21%   0.310%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5470407
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007148.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  18:19
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐02
  Misc      : 6.41g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.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\VY011322\
  Data File : VY007148.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  18:19
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐02
  Misc      : 6.41g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methyl‐               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.911   39.49 ug/l       274107   Pentafluorobenzene          7.789

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methyl‐                    72 C5H12          000078‐78‐4 87
 2 3‐Buten‐1‐ol                         72 C4H8O          000627‐27‐0 38
 3 Pentane                              72 C5H12          000109‐66‐0 37
 4 1‐Propene, 2‐methyl‐                 56 C4H8           000115‐11‐7 9 
 5 1‐Butene                             56 C4H8           000106‐98‐9 9 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 179 (2.911 min): VY007148.D\data.ms (-169) (-)
43.0

57.1

72.1
50.136.1

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #814: Butane, 2-methyl-
43.0

57.0

29.0

72.0
15.0 50.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #752: 3-Buten-1-ol
42.0

31.0

72.057.015.0 50.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #809: Pentane
43.0

57.027.0
72.0

50.015.0 65.0

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  43.05  100.00%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  42.10   88.70%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  41.05   87.30%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  57.10   70.23%

2.60 2.80 3.00 3.20

m/z  39.05   29.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007148.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  18:19
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐02
  Misc      : 6.41g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Butane, 2,3‐dimethyl‐           Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.698   10.39 ug/l        72084   Pentafluorobenzene          7.789

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2,3‐dimethyl‐                86 C6H14          000079‐29‐8 80
 2 Pentane, 2‐methyl‐                   86 C6H14          000107‐83‐5 17
 3 Butane, 2‐methyl‐                    72 C5H12          000078‐78‐4 9 
 4 Tetrahydrofuran                      72 C4H8O          000109‐99‐9 9 
 5 Propanoyl chloride, 2‐methyl‐       106 C4H7ClO        000079‐30‐1 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 472 (4.698 min): VY007148.D\data.ms (-461) (-)
43.1

71.1

207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #2053: Butane, 2,3-dimethyl-
42.0

71.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #2048: Pentane, 2-methyl-
43.0

71.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #814: Butane, 2-methyl-
43.0

72.0
15.0

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  43.10  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  42.10   92.32%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  41.10   46.82%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  71.10   25.66%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  39.10   20.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007148.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  18:19
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐02
  Misc      : 6.41g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Pentane, 3‐methyl‐              Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.234   26.96 ug/l       187158   Pentafluorobenzene          7.789

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentane, 3‐methyl‐                   86 C6H14          000096‐14‐0 91
 2 Hexane, 2,2,3‐trimethyl‐            128 C9H20          016747‐25‐4 74
 3 Butane, 2,2,3‐trimethyl‐            100 C7H16          000464‐06‐2 64
 4 Sulphuric acid dibutyl ester        210 C8H18O4S       000625‐22‐9 56
 5 Oxirane, (1‐methylethyl)‐            86 C5H10O         001438‐14‐8 45

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 560 (5.234 min): VY007148.D\data.ms (-545) (-)
57.1

41.1

86.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #2049: Pentane, 3-methyl-
57.0

41.0

15.0 86.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #14571: Hexane, 2,2,3-trimethyl-
57.0

41.0

113.085.026.0 128.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #4490: Butane, 2,2,3-trimethyl-
57.0

41.0
85.0

15.0 100.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  57.10  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  56.10   94.04%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.10   66.87%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.10   24.51%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  39.10   18.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007148.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  18:19
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐02
  Misc      : 6.41g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  5‐(4‐Fluorophenyl)‐1,3‐oxaz...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.964   15.12 ug/l       162235   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5‐(4‐Fluorophenyl)‐1,3‐oxazole‐2... 267 C12H14FNOSSi   1000497‐07‐6 53
 2 2‐Amino‐m‐cresol, N,O‐bis(trimet... 267 C13H25NOSi2    1000449‐77‐1 53
 3 Salicylic acid, 2TMS derivative     282 C13H22O3Si2    003789‐85‐3 50
 4 5‐(3‐Pyridinyl)‐1,3,4‐thiadiazol... 267 C10H13N3S2Si   1000471‐43‐6 45
 5 Benzeneethanamine, N‐[(pentafluo... 475 C21H26F5NO2Si2 055429‐85‐1 40

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1992 (13.964 min): VY007148.D\data.ms (-1986) (-)
73.1

267.1

193.0154.1119.0 237.043.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #156390: 5-(4-Fluorophenyl)-1,3-oxazole-2(3H)-thione, T
73.0

267.0

116.0

166.043.0 196.0225.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #156507: 2-Amino-m-cresol, N,O-bis(trimethylsilyl)-
73.0

267.0
164.0

236.043.0 133.0 195.0104.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #175306: Salicylic acid, 2TMS derivative
73.0

267.0

135.043.0
193.0105.0 233.0

14.00

m/z  73.10  100.00%

14.00

m/z 267.10   31.85%

14.00

m/z  74.10    8.12%

14.00

m/z 268.10    8.02%

14.00

m/z 269.10    5.85%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007148.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  18:19
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐02
  Misc      : 6.41g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐methyl‐    2.911    39.5  ug/l   274107   1   7.789  347043  50.0
Butane, 2,3‐dim...   4.698    10.4  ug/l    72084   1   7.789  347043  50.0
Pentane, 3‐methyl‐   5.234    27.0  ug/l   187158   1   7.789  347043  50.0
5‐(4‐Fluorophen...  13.964    15.1  ug/l   162235   4  13.428  536364  50.0
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