
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040621\
  Data File : VY004296.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2021  12:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1934‐05
  Misc      : 6.41g/5mL/MSVOA_Y/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_Y\methods\82Y032921S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY004296.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.229    46   67   68 rBV4   12192     54549   5.06%   0.903%
  2   2.583   113  125  126 rBV6   20477     65021   6.04%   1.077%
  3   4.728   468  477  491 rBV3    7293     25428   2.36%   0.421%
  4   7.728   959  969  975 rBV   141313    341440  31.70%   5.655%
  5   7.801   975  981  993 rVB   237567    537002  49.86%   8.894%
 
  6   8.149  1026 1038 1048 rBV   150358    334356  31.04%   5.538%
  7   8.697  1118 1128 1140 rVB   385795    758304  70.41%  12.559%
  8  10.185  1364 1372 1380 rBV   634861   1077059 100.00%  17.838%
  9  11.496  1579 1587 1596 rBV   575185    922193  85.62%  15.273%
 10  12.489  1741 1750 1758 rBV3  627386   1076880  99.98%  17.835%
 
 11  13.428  1897 1904 1911 rVV   539664    821941  76.31%  13.613%
 12  13.965  1987 1992 1997 rBV2   14058     23708   2.20%   0.393%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6037881
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040621\
  Data File : VY004296.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2021  12:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1934‐05
  Misc      : 6.41g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.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
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

Time-->

Abundance TIC: VY004296.D\data.ms

 2.229
 2.583

 4.728

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

Time-->

Abundance TIC: VY004296.D\data.ms

 7.728

 7.801

 8.149

 8.697

10.185
11.496

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

Time-->

Abundance TIC: VY004296.D\data.ms
12.489

13.428

13.965

82Y032921S.M Wed Apr 07 16:46:38 2021                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
TP-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040621\
  Data File : VY004296.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2021  12:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1934‐05
  Misc      : 6.41g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Boric acid                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.229    5.08 ug/l        54549   Pentafluorobenzene          7.801

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Boric acid                           62 BH3O3          010043‐35‐3 72
 2 1‐Butene, 4‐methoxy                  86 C5H10O         004696‐30‐4 9 
 3 Cyclohexene, 6‐(methoxymethoxy)‐... 187 C8H13NO4       114454‐98‐7 9 
 4 Ethanamine, 2‐propoxy‐              103 C5H13NO        042185‐03‐5 5 
 5 Formamide                            45 CH3NO          000075‐12‐7 5 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 67 (2.229 min): VY004296.D\data.ms (-46) (-)
45.0

76.9
176.9

206.8134.9102.9
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m/z-->

Abundance #321: Boric acid
45.0

22.0
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m/z-->

Abundance #1748: 1-Butene, 4-methoxy
45.0

85.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #51195: Cyclohexene, 6-(methoxymethoxy)-1-nitro-, (R)-
45.0

79.0

126.0
156.0

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  45.00  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  62.00   41.91%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  44.00   38.44%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  76.90   21.72%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  61.00   14.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040621\
  Data File : VY004296.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2021  12:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1934‐05
  Misc      : 6.41g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown2.583                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.583    6.05 ug/l        65021   Pentafluorobenzene          7.801

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethene, (2‐ethoxy‐1‐methoxyethoxy)‐ 146 C7H14O3        054063‐18‐2 43
 2 5‐O‐Methyl‐d‐gluconic acid dimet... 237 C9H19NO6       013096‐67‐8 40
 3 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methoxyethoxy)e... 164 C7H16O4        000112‐35‐6 38
 4 2‐(2‐(2‐(2‐(2‐Methoxyethoxy)etho... 266 C11H22O7       1000366‐84‐6 38
 5 Hydrazinecarboxylic acid, methyl...  90 C2H6N2O2       006294‐89‐9 37

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 125 (2.583 min): VY004296.D\data.ms (-113) (-)
75.0

45.0

134.8 191.0104.0 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #21965: Ethene, (2-ethoxy-1-methoxyethoxy)-
59.0

29.0

89.0 131.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #91686: 5-O-Methyl-d-gluconic acid dimethylamide
45.0 75.0

117.0 161.0 193.0 237.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #34052: Ethanol, 2-[2-(2-methoxyethoxy)ethoxy]-
45.0

89.0

15.0 119.0

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  75.00  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  59.00   84.14%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  45.00   74.15%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  58.00   43.50%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  44.00   35.34%

82Y032921S.M Wed Apr 07 16:46:40 2021                                                      Page: 4

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
TP-1



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040621\
  Data File : VY004296.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2021  12:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1934‐05
  Misc      : 6.41g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032921S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Boric acid           2.229     5.1  ug/l    54549   1   7.801  537002  50.0
unknown2.583         2.583     6.0  ug/l    65021   1   7.801  537002  50.0
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