
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040721\
  Data File : VY004316.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  15:41
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1963‐04
  Misc      : 5.06G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 10   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: VY004316.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.869     5    8   18 rVB4    6416     13099   1.33%   0.240%
  2   2.241    46   69   71 rBV5   13166     68894   7.02%   1.262%
  3   2.394    90   94  101 rVB    14628     24370   2.48%   0.446%
  4   2.589   113  126  127 rBV6   15980     55784   5.68%   1.022%
  5   3.960   343  351  363 rBV    24063     65840   6.71%   1.206%
 
  6   4.735   468  478  491 rBV4    5150     16056   1.64%   0.294%
  7   5.594   610  619  631 rBV5    3724     12585   1.28%   0.231%
  8   5.765   639  647  657 rVB4    3725     11450   1.17%   0.210%
  9   6.996   841  849  863 rVB     8752     23790   2.42%   0.436%
 10   7.728   960  969  975 rBV   130911    309853  31.56%   5.676%
 
 11   7.801   975  981  992 rVB   222619    499469  50.87%   9.150%
 12   8.155  1027 1039 1051 rVB   142903    314146  32.00%   5.755%
 13   8.697  1118 1128 1139 rBV   347994    690327  70.31%  12.646%
 14  10.185  1363 1372 1380 rBV   579930    981801 100.00%  17.985%
 15  10.581  1430 1437 1446 rBV    53597    100444  10.23%   1.840%
 
 16  11.496  1579 1587 1598 rBV   510549    829891  84.53%  15.202%
 17  12.489  1743 1750 1759 rBV2  431799    706838  71.99%  12.948%
 18  13.428  1898 1904 1912 rVB   473386    711055  72.42%  13.025%
 19  13.971  1987 1993 2001 rVB2   13072     23257   2.37%   0.426%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5458949

82Y032921S.M Thu Apr 08 19:51:37 2021                                                      Page:  1

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
S-2A

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
S-2A



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040721\
  Data File : VY004316.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  15:41
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1963‐04
  Misc      : 5.06G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 10   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
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040721\
  Data File : VY004316.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  15:41
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1963‐04
  Misc      : 5.06G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 10   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  unknown2.589                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.589    5.58 ug/l        55784   Pentafluorobenzene          7.801

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,5,8,11,14‐Pentaoxahexadecan‐16‐ol 252 C11H24O6       023778‐52‐1 25
 2 3‐Methoxypropionic acid             104 C4H8O3         002544‐06‐1 25
 3 1,3,4‐Trimethoxy‐butan‐2‐ol         164 C7H16O4        033469‐04‐4 25
 4 2,5,8,11,14,17‐Hexaoxanonadecan‐... 296 C13H28O7       023601‐40‐3 25
 5 Tetraethyleneglycol monomethylether 208 C9H20O5        023783‐42‐8 23
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Abundance #4686: 3-Methoxypropionic acid
45.0

74.0

104.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #34047: 1,3,4-Trimethoxy-butan-2-ol
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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  45.00   77.05%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  59.00   59.37%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  58.10   39.45%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  76.00   24.56%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040721\
  Data File : VY004316.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  15:41
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1963‐04
  Misc      : 5.06G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 10   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.589         2.589     5.6  ug/l    55784   1   7.801  499469  50.0
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