
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY012023\
  Data File : VY012296.D                                          
  Acq On    : 20 Jan 2023  17:23
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O1232‐06
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   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\82Y011623S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY012296.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.948   340  349  359 rBV     5876     16237   3.12%   0.510%
  2   4.716   460  475  489 rVB3   10973     32780   6.30%   1.030%
  3   5.747   636  644  656 rBV4    2945      9267   1.78%   0.291%
  4   6.972   832  845  857 rBV    25901     78497  15.09%   2.466%
  5   7.716   957  967  973 rBV    76161    184003  35.38%   5.780%
 
  6   7.789   973  979  990 rVB   130573    291035  55.95%   9.142%
  7   8.137  1022 1036 1049 rBV2   80793    205000  39.41%   6.440%
  8   8.691  1117 1127 1138 rBV   189966    380904  73.23%  11.966%
  9   9.984  1334 1339 1346 rVB     4141      7479   1.44%   0.235%
 10  10.179  1363 1371 1381 rBV   307332    520128 100.00%  16.339%
 
 11  10.581  1430 1437 1445 rVB    26874     47955   9.22%   1.506%
 12  10.947  1490 1497 1505 rBV    28714     50774   9.76%   1.595%
 13  11.319  1552 1558 1566 rVB3    7779     12566   2.42%   0.395%
 14  11.490  1577 1586 1599 rBV   300858    484801  93.21%  15.229%
 15  12.483  1742 1749 1760 rBV2  245595    402706  77.42%  12.650%
 
 16  12.825  1797 1805 1810 rBV2    3829      6766   1.30%   0.213%
 17  13.428  1897 1904 1913 rVB   285431    446302  85.81%  14.020%
 18  13.965  1986 1992 2000 rBV3    3669      6138   1.18%   0.193%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3183338
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY012023\
  Data File : VY012296.D                                          
  Acq On    : 20 Jan 2023  17:23
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O1232‐06
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011623S.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\VY012023\
  Data File : VY012296.D                                          
  Acq On    : 20 Jan 2023  17:23
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O1232‐06
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011623S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown10.947                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.947    5.24 ug/l        50774   Chlorobenzene‐d5           11.490

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,1'‐(oxydi‐2,1‐ethaned... 282 C20H26O        055044‐09‐2 38
 2 4‐Propyl‐3‐thiosemicarbazide        133 C4H11N3S       013431‐35‐1 35
 3 4‐Ethylbenzoic acid, ethyl ester    178 C11H14O2       036207‐13‐3 23
 4 Benzene, 2‐methoxy‐4‐methyl‐1‐(1... 164 C11H16O        001076‐56‐8 23
 5 Formamide, N‐ethyl‐N‐phenyl‐        149 C9H11NO        005461‐49‐4 17

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1497 (10.947 min): VY012296.D\data.ms (-1490) (-)
149.1

75.0
114.945.0 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #176379: Benzene, 1,1'-(oxydi-2,1-ethanediyl)bis[3-ethyl-
133.0

105.0

43.0 77.0 208.0163.0 268.0236.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #16711: 4-Propyl-3-thiosemicarbazide
133.0

43.0

75.0 103.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #52570: 4-Ethylbenzoic acid, ethyl ester
133.0

178.0105.0
77.0

27.0

11.00

m/z 149.05  100.00%

11.00

m/z 133.00   79.60%

11.00

m/z 150.05   14.95%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY012023\
  Data File : VY012296.D                                          
  Acq On    : 20 Jan 2023  17:23
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O1232‐06
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011623S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown10.947       10.947     5.2  ug/l    50774   3  11.490  484801  50.0
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