
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD022122\
  Data File : VD072040.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2022  18:51
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1626‐11
  Misc      : 6.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   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\82D021822S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD072040.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.321    61   68   75 rBV4   16193     29437   1.16%   0.188%
  2   2.491    89   97  105 rBV    16585     31579   1.24%   0.202%
  3   4.156   372  380  391 rBV    39288    110675   4.34%   0.708%
  4   4.968   506  518  532 rBV3   32684    109528   4.30%   0.701%
  5   7.214   890  900  907 rBV3   12850     38751   1.52%   0.248%
 
  6   7.914  1005 1019 1023 rBV2  207480    489546  19.22%   3.131%
  7   7.979  1023 1030 1041 rVB   601944   1358057  53.31%   8.687%
  8   8.332  1076 1090 1100 rBV   303393    695048  27.28%   4.446%
  9   8.861  1172 1180 1193 rBV   953941   1899917  74.58%  12.153%
 10   9.303  1249 1255 1262 rBV2   15428     31138   1.22%   0.199%
 
 11   9.426  1268 1276 1286 rBV3   15256     32909   1.29%   0.210%
 12  10.338  1419 1431 1439 rBV  1384599   2547438 100.00%  16.294%
 13  10.979  1534 1540 1547 rBV    17555     28792   1.13%   0.184%
 14  11.079  1551 1557 1562 rBV4   26374     45777   1.80%   0.293%
 15  11.638  1643 1652 1663 rBV  1250514   2179903  85.57%  13.944%
 
 16  12.167  1737 1742 1746 rBV3   15254     29486   1.16%   0.189%
 17  12.244  1749 1755 1762 rVV    43838     72864   2.86%   0.466%
 18  12.349  1766 1773 1781 rVV7   16305     34291   1.35%   0.219%
 19  12.620  1812 1819 1830 rBV  1409276   2313846  90.83%  14.800%
 20  12.944  1869 1874 1880 rVV2  123476    203432   7.99%   1.301%
 
 21  13.079  1890 1897 1905 rBV5   17434     48462   1.90%   0.310%
 22  13.296  1929 1934 1947 rVB2   44659     96800   3.80%   0.619%
 23  13.561  1971 1979 1987 rBV   986851   1668921  65.51%  10.675%
 24  13.655  1989 1995 2002 rVV   293531    473880  18.60%   3.031%
 25  13.720  2002 2006 2010 rVB6   14759     28339   1.11%   0.181%
 
 26  13.885  2028 2034 2045 rBV4   36804    113012   4.44%   0.723%
 27  13.979  2045 2050 2054 rVV2   48428     81464   3.20%   0.521%
 28  14.026  2054 2058 2064 rVV6   30454     63389   2.49%   0.405%
 29  14.085  2064 2068 2075 rVB2   29949     56334   2.21%   0.360%
 30  14.232  2087 2093 2098 rBV2   44892     82434   3.24%   0.527%
 
 31  14.338  2106 2111 2116 rVB4   26017     37442   1.47%   0.239%
 32  14.638  2156 2162 2168 rVB2   48377     81624   3.20%   0.522%
 33  14.749  2177 2181 2185 rVB2   27013     38972   1.53%   0.249%
 34  14.855  2193 2199 2201 rBV5   20162     30917   1.21%   0.198%
 35  14.879  2201 2203 2211 rVB8   17418     26889   1.06%   0.172%
 
 36  15.020  2224 2227 2231 rVV6   23444     48445   1.90%   0.310%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD022122\
  Data File : VD072040.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2022  18:51
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1626‐11
  Misc      : 6.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   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\82D021822S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.091  2234 2239 2245 rVV4   64957    136469   5.36%   0.873%
 38  15.173  2249 2253 2257 rVB6   20692     34931   1.37%   0.223%
 39  15.314  2270 2277 2284 rVB10   12982     36476   1.43%   0.233%
 40  15.379  2284 2288 2292 rBV2   15023     27616   1.08%   0.177%
 
 41  15.761  2344 2353 2358 rBV10   11608     29852   1.17%   0.191%
 42  16.473  2469 2474 2483 rBV4   27001     63000   2.47%   0.403%
 43  16.685  2504 2510 2517 rVB4   20734     45713   1.79%   0.292%
 
 
                        Sum of corrected areas:    15633795
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD022122\
  Data File : VD072040.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2022  18:51
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1626‐11
  Misc      : 6.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D021822S.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 6.80
0

200000

400000

600000

800000

1000000

1200000

1400000

Time-->

Abundance TIC: VD072040.D\data.ms

 2.321 2.491  4.156  4.968

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

200000

400000

600000

800000

1000000

1200000

1400000

Time-->

Abundance TIC: VD072040.D\data.ms

 7.214

 7.914

 7.979

 8.332

 8.861

 9.303 9.426

10.338

10.97911.079

11.638

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
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200000

400000

600000

800000

1000000

1200000

1400000

Time-->

Abundance TIC: VD072040.D\data.ms

12.16712.24412.349

12.620

12.944

13.07913.296

13.561

13.655

13.72013.88513.97914.02614.08514.23214.338 14.63814.74914.85514.87915.020
15.091

15.17315.31415.379 15.761 16.47316.685
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD022122\
  Data File : VD072040.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2022  18:51
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1626‐11
  Misc      : 6.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D021822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Heptanone, 6‐methyl‐          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.944    6.09 ug/l       203432   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Heptanone, 6‐methyl‐              128 C8H16O         000928‐68‐7 91
 2 Butanimidamide                       86 C4H10N2        000107‐90‐4 53
 3 2‐Hexanone                          100 C6H12O         000591‐78‐6 53
 4 2‐Octanone                          128 C8H16O         000111‐13‐7 42
 5 Pentanal, 2‐methyl‐                 100 C6H12O         000123‐15‐9 42

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1874 (12.944 min): VD072040.D\data.ms (-1869) (-
43.0

71.1 95.0
128.1 175.8 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #14350: 2-Heptanone, 6-methyl-
43.0

71.0 95.015.0 128.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #1814: Butanimidamide
58.0

85.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #4259: 2-Hexanone
43.0

100.0
71.0

13.00

m/z  43.00  100.00%

13.00

m/z  57.95   65.55%

13.00

m/z  41.00   19.59%

13.00

m/z  71.10   14.47%

13.00

m/z  70.05   11.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD022122\
  Data File : VD072040.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2022  18:51
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1626‐11
  Misc      : 6.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D021822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.655   14.20 ug/l       473880   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 90
 2 1‐Pentanol, 2‐ethyl‐4‐methyl‐       130 C8H18O         000106‐67‐2 72
 3 Pentadecafluorooctanoic acid, 2‐... 526 C16H17F15O2    1000406‐80‐9 59
 4 Decanal                             156 C10H20O        000112‐31‐2 50
 5 1‐Decene, 2,4‐dimethyl‐             168 C12H24         055170‐80‐4 47

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1995 (13.655 min): VD072040.D\data.ms (-1989) (-
57.1

98.1
206.8

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #15692: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

98.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #15785: 1-Pentanol, 2-ethyl-4-methyl-
57.0

98.018.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #341435: Pentadecafluorooctanoic acid, 2-ethylhexyl este
57.0

112.0 169.0 369.0219.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  41.10   49.12%

13.50 14.00

m/z  43.00   37.79%

13.50 14.00

m/z  55.00   35.69%

13.50 14.00

m/z  70.05   27.53%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD022122\
  Data File : VD072040.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2022  18:51
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1626‐11
  Misc      : 6.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D021822S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Heptanone, 6‐...  12.944     6.1  ug/l   203432   4  13.561 1668920  50.0
1‐Hexanol, 2‐et...  13.655    14.2  ug/l   473880   4  13.561 1668920  50.0
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