
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD110322\
  Data File : VD074721.D                                          
  Acq On    : 03 Nov 2022  17:55
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N5430‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   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\82D110222S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD074721.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   35 rBV   290635    420114 100.00%  54.376%
  2   4.805   542  547  554 rVB5    1777      4641   1.10%   0.601%
  3   7.063   924  931  933 rBV2    4540      8607   2.05%   1.114%
  4   7.805  1049 1057 1063 rBV2   12699     29726   7.08%   3.848%
  5   7.875  1063 1069 1078 rVB    11400     24567   5.85%   3.180%
 
  6   8.234  1122 1130 1138 rBV2   14559     31449   7.49%   4.071%
  7   8.775  1215 1222 1231 rVB    19333     35626   8.48%   4.611%
  8  10.269  1470 1476 1483 rVB    30937     55101  13.12%   7.132%
  9  11.581  1693 1699 1707 rBV2   30077     50020  11.91%   6.474%
 10  12.575  1862 1868 1873 rVB2   28829     44867  10.68%   5.807%
 
 11  13.516  2021 2028 2034 rBV    31537     49457  11.77%   6.401%
 12  13.722  2057 2063 2064 rBV4    4124      5851   1.39%   0.757%
 13  13.957  2096 2103 2105 rBV5    2795      5153   1.23%   0.667%
 14  15.798  2412 2416 2423 rVB5    2923      7426   1.77%   0.961%
 
 
                        Sum of corrected areas:      772605
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD110322\
  Data File : VD074721.D                                          
  Acq On    : 03 Nov 2022  17:55
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N5430‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D110222S.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\VD110322\
  Data File : VD074721.D                                          
  Acq On    : 03 Nov 2022  17:55
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N5430‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D110222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown13.722                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.722    5.92 ug/l         5851   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,4‐Trimethyl‐1‐pentanol, chlo... 242 C10H17ClF2O2   1000447‐27‐2 32
 2 Sulfurous acid, dodecyl 2‐ethylh... 362 C20H42O3S      1000309‐19‐5 28
 3 Isobutyl triacontyl ether           495 C34H70O        1000406‐33‐5 9 
 4 Butyl tetracosyl ether              410 C28H58O        1000406‐40‐9 9 
 5 6,10,13‐Trimethyltetradecanol       256 C17H36O        1000131‐71‐0 9 
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Abundance #337029: Isobutyl triacontyl ether
57.0

111.0
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13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 113.10   38.20%

13.50 14.00

m/z  55.00   30.83%

13.50 14.00

m/z  97.10   23.74%

13.50 14.00

m/z  41.00   23.67%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD110322\
  Data File : VD074721.D                                          
  Acq On    : 03 Nov 2022  17:55
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N5430‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D110222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown15.798                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.798    7.51 ug/l         7426   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (1R,2S,4S,5R,7R)‐5‐isopropyl‐1‐m... 168 C10H16O2       1000439‐66‐9 33
 2 Oxalic acid, cyclohexylmethyl is... 270 C15H26O4       1000309‐68‐3 33
 3 Borane, 2,3‐dimethyl‐2‐butyl‐ (d... 196 C12H30B2       1000159‐64‐3 10
 4 Pyridine, 1‐ethyl‐1,2,3,6‐tetrah... 111 C7H13N         006972‐40‐3 9 
 5 3‐Pentenal, 4‐methyl‐                98 C6H10O         005362‐50‐5 9 
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Abundance #43255: (1R,2S,4S,5R,7R)-5-isopropyl-1-methyl-3,8-dioxa
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Abundance #160709: Oxalic acid, cyclohexylmethyl isohexyl ester
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Abundance #71559: Borane, 2,3-dimethyl-2-butyl- (dimer)
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m/z  97.05  100.00%

15.50 16.00

m/z  69.10   44.13%

15.50 16.00
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD110322\
  Data File : VD074721.D                                          
  Acq On    : 03 Nov 2022  17:55
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N5430‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D110222S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown13.722       13.722     5.9  ug/l     5851   4  13.516   49457  50.0
unknown15.798       15.798     7.5  ug/l     7426   4  13.516   49457  50.0
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