
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD091322\
  Data File : VD074267.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2022  15:47
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   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_D\Method\82D090922S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD074267.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.728    18   24   34 rBV    91657    155532 100.00%  47.167%
  2   1.811    34   38   45 rVV2     723      1843   1.18%   0.559%
  3   4.799   534  546  554 rBV4    3342     10269   6.60%   3.114%
  4   7.057   921  930  941 rVB     6157     17786  11.44%   5.394%
  5   7.799  1050 1056 1063 rBV5    4064      9249   5.95%   2.805%
 
  6   7.869  1063 1068 1075 rVB3    2000      3669   2.36%   1.113%
  7   8.228  1122 1129 1135 rVB2    6212     12845   8.26%   3.895%
  8   8.775  1216 1222 1227 rBV3    4682      9148   5.88%   2.774%
  9  10.269  1466 1476 1481 rBV2    8200     14225   9.15%   4.314%
 10  10.440  1500 1505 1507 rBV2    1184      1922   1.24%   0.583%
 
 11  11.575  1691 1698 1702 rBV2    8154     14974   9.63%   4.541%
 12  12.563  1862 1866 1872 rVB3    7517     12509   8.04%   3.794%
 13  13.398  2004 2008 2009 rBV4    1891      1808   1.16%   0.548%
 14  13.504  2022 2026 2031 rVB3    7160     11743   7.55%   3.561%
 15  13.551  2031 2034 2037 rVV5    1365      2264   1.46%   0.687%
 
 16  13.598  2040 2042 2044 rVV3    2346      1915   1.23%   0.581%
 17  13.781  2070 2073 2074 rBV3    2352      2992   1.92%   0.907%
 18  13.981  2106 2107 2109 rBV2    2102      1607   1.03%   0.487%
 19  14.098  2125 2127 2129 rVB2    1788      1667   1.07%   0.506%
 20  14.163  2135 2138 2140 rVV3    2515      3547   2.28%   1.076%
 
 21  14.187  2140 2142 2144 rVB     1975      1589   1.02%   0.482%
 22  14.357  2169 2171 2173 rVB3    2149      1823   1.17%   0.553%
 23  14.516  2195 2198 2199 rVV3    1432      1674   1.08%   0.508%
 24  14.857  2253 2256 2258 rVB4    2864      2182   1.40%   0.662%
 25  14.939  2268 2270 2272 rBV3    2072      1784   1.15%   0.541%
 
 26  15.192  2310 2313 2315 rBV4    2444      2906   1.87%   0.881%
 27  15.322  2330 2335 2338 rBV5    3713      6705   4.31%   2.033%
 28  15.381  2344 2345 2348 rBV3    2414      2486   1.60%   0.754%
 29  15.486  2361 2363 2366 rBV4    1462      1641   1.06%   0.498%
 30  15.610  2382 2384 2387 rBV4    3192      3343   2.15%   1.014%
 
 31  15.786  2412 2414 2417 rBV4    2327      2568   1.65%   0.779%
 32  15.816  2417 2419 2421 rVV3    1922      2177   1.40%   0.660%
 33  15.857  2424 2426 2427 rBV2    1912      1634   1.05%   0.496%
 34  15.916  2434 2436 2439 rVB3    2309      2079   1.34%   0.630%
 35  16.186  2480 2482 2485 rVV3    1734      2061   1.33%   0.625%
 
 36  16.757  2576 2579 2581 rVB3    1463      1581   1.02%   0.479%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD091322\
  Data File : VD074267.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2022  15:47
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   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_D\Method\82D090922S.M
  Title     : SW846 8260
 
 
 
                        Sum of corrected areas:      329747
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD091322\
  Data File : VD074267.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2022  15:47
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D090922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

1.60 1.80 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
0

20000

40000

60000

80000

Time-->

Abundance TIC: VD074267.D\data.ms
 1.728

 1.811  4.799

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
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20000

40000
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80000
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Abundance TIC: VD074267.D\data.ms

 7.057  7.799 7.869
 8.228  8.775

10.269
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11.575

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

20000

40000

60000

80000

Time-->

Abundance TIC: VD074267.D\data.ms

12.563
13.398

13.504
13.55113.59813.78113.98114.09814.16314.18714.35714.516 14.85714.939 15.19215.32215.38115.486

15.610
15.78615.81615.85715.916 16.186 16.75
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD091322\
  Data File : VD074267.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2022  15:47
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D090922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown13.781                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.781   12.74 ug/l         2992   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Formic acid, dodecyl ester          214 C13H26O2       028303‐42‐6 17
 2 1,10‐Dicyanodecane                  192 C12H20N2       004543‐66‐2 12
 3 1,2‐Dihydrolinalool                 156 C10H20O        018479‐51‐1 9 
 4 Hexamethylene glycol dibenzyl ether 298 C20H26O2       123826‐83‐5 9 
 5 (R)‐5‐Methyl‐2‐(prop‐1‐en‐2‐yl)h... 238 C15H26O2       051117‐21‐6 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2073 (13.781 min): VD074267.D\data.ms (-2070) (-
83.0 109.1

40.0

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #92096: Formic acid, dodecyl ester
83.055.0

111.0

140.0
29.0 168.0

196.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #66811: 1,10-Dicyanodecane
83.0

55.0 110.0

152.0
29.0

191.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #32892: 1,2-Dihydrolinalool
109.0

69.0

41.0

138.0

15.0

13.50 14.00

m/z  83.00  100.00%

13.50 14.00

m/z 109.10   99.33%

13.50 14.00

m/z  69.05   85.67%

13.50 14.00

m/z  91.90   77.33%

13.50 14.00

m/z  40.00   74.33%

82D090922S.M Wed Sep 14 12:44:42 2022                                                      Page: 4

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
CHRT-26524

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
CHRT-26524

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
CHRT-26524



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD091322\
  Data File : VD074267.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2022  15:47
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D090922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown15.322                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.322   28.55 ug/l         6705   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (1S,3aR,4R,8R,8aS)‐1‐Isopropyl‐3... 220 C15H24O        088395‐47‐5 16
 2 7‐(2‐Hydroxypropan‐2‐yl)‐1,4a‐di... 240 C15H28O2       092857‐25‐5 10
 3 Pyridine, 1,2,3,6‐tetrahydro‐1,2... 111 C7H13N         000694‐84‐8 9 
 4 1,4‐Cyclohexadiene, 3,3,6,6‐tetr... 192 C14H24         078578‐89‐9 9 
 5 2‐(Fench‐2‐yl)fenchane              274 C20H34         1000105‐83‐1 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2335 (15.322 min): VD074267.D\data.ms (-2330) (-
123.1

76.9 193.1
162.9

38.7

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

5000

m/z-->

Abundance #99337: (1S,3aR,4R,8R,8aS)-1-Isopropyl-3a-methyl-7-me
96.0

123.0

67.0

41.0
159.0

205.0

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

5000

m/z-->

Abundance #123743: 7-(2-Hydroxypropan-2-yl)-1,4a-dimethyldecahyd
149.0

59.0

109.0

85.0 189.0
31.0 225.0

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

5000

m/z-->

Abundance #6970: Pyridine, 1,2,3,6-tetrahydro-1,2-dimethyl-
96.042.0

67.0

15.00 15.50

m/z 123.10  100.00%

15.00 15.50

m/z 128.00   91.47%

15.00 15.50

m/z  76.90   81.47%

15.00 15.50

m/z 193.10   77.06%

15.00 15.50

m/z  95.80   71.18%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD091322\
  Data File : VD074267.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2022  15:47
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N4562‐03
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D090922S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown13.781       13.781    12.7  ug/l     2992   4  13.498   11743  50.0
unknown15.322       15.322    28.6  ug/l     6705   4  13.498   11743  50.0
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