
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD070924\
  Data File : VD079367.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  17:54
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3170‐03
  Misc      : 5.05G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 13   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\82D070824S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD079367.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.740    18   26   36 rVB   229323    359539  52.67%  32.044%
  2   7.799  1049 1056 1063 rBV5    2666      6857   1.00%   0.611%
  3   8.222  1122 1128 1138 rVB3    3442      7689   1.13%   0.685%
  4  10.263  1469 1475 1482 rVV7    9516     22086   3.24%   1.968%
  5  11.581  1695 1699 1703 rBV6   10121     17904   2.62%   1.596%
 
  6  12.204  1803 1805 1807 rBV3    6977      8171   1.20%   0.728%
  7  13.616  2035 2045 2057 rVB5  169515    682677 100.00%  60.843%
  8  13.763  2068 2070 2071 rBV    21653     17101   2.50%   1.524%
 
 
                        Sum of corrected areas:     1122024
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD070924\
  Data File : VD079367.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  17:54
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3170‐03
  Misc      : 5.05G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D070824S.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_D\Data\VD070924\
  Data File : VD079367.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  17:54
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3170‐03
  Misc      : 5.05G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D070824S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown12.204                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.204   22.82 ug/l         8171   Chlorobenzene‐d5           11.581

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Menthol, 1'‐(butyn‐3‐one‐1‐yl)‐,... 222 C14H22O2       1000156‐95‐3 32
 2 3,5‐Octadien‐2‐one, (E,E)‐          124 C8H12O         030086‐02‐3 27
 3 3,5‐Octadien‐2‐one                  124 C8H12O         038284‐27‐4 27
 4 Pentaleno[1,2‐b]oxirene, octahyd... 124 C8H12O         055449‐71‐3 22
 5 1,3‐Hexadiene, 2,5‐dimethyl‐        110 C8H14          029253‐64‐3 14
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Abundance #12025: 3,5-Octadien-2-one, (E,E)-
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Abundance #11993: 3,5-Octadien-2-one
95.0

43.0

124.0
66.0

12.00 12.50

m/z  43.00  100.00%

12.00 12.50

m/z  95.10   95.00%

12.00 12.50

m/z  69.05   64.57%

12.00 12.50

m/z  79.10   55.04%

12.00 12.50

m/z 137.20   43.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD070924\
  Data File : VD079367.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  17:54
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3170‐03
  Misc      : 5.05G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D070824S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown13.616                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.616   50.00 ug/l       682677   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.251

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 47
 2 Borinic acid, diethyl‐, 3,3,5‐tr... 208 C13H25BO       057387‐76‐5 38
 3 2‐Amino‐5‐fluorobenzonitrile, TM... 208 C10H13FN2Si    1000479‐05‐6 25
 4 1‐Cyclopentyl‐4‐(1‐methylethyl)c... 194 C14H26         1000215‐44‐4 25
 5 2(5H)‐Furanone, 5,5‐dimethyl‐       112 C6H8O2         020019‐64‐1 18
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5000

m/z-->

Abundance Scan 2045 (13.616 min): VD079367.D\data.ms (-2035) (-
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m/z-->

Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
193.0

123.0

95.069.0

151.0
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5000

m/z-->

Abundance #85189: Borinic acid, diethyl-, 3,3,5-trimethyl-1-cyclohexe
193.0123.0

41.0

83.0

165.0
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m/z-->

Abundance #84360: 2-Amino-5-fluorobenzonitrile, TMS derivative
193.0

73.0
152.0108.043.0 130.0

13.50 14.00

m/z 193.30  100.00%

13.50 14.00

m/z  69.10   78.98%

13.50 14.00

m/z  97.10   67.49%

13.50 14.00

m/z 109.10   61.58%

13.50 14.00

m/z 123.15   60.35%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD070924\
  Data File : VD079367.D                                          
  Acq On    : 09 Jul 2024  17:54
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3170‐03
  Misc      : 5.05G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D070824S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown12.204       12.204    22.8  ug/l     8171   3  11.581   17904  50.0
unknown13.616       13.616    50.0  ug/l   682677   4  13.251  682677  50.0
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