
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040925\
  Data File : VY021812.D                                          
  Acq On    : 09 Apr 2025  12:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1747‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   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\82Y032725S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY021812.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.007    42   47   52 rBV2    3238      7073  25.20%   3.233%
  2   2.098    52   62   63 rBV6    2330      5805  20.68%   2.653%
  3   2.111    63   64   67 rVV3    1621      1520   5.42%   0.695%
  4   2.178    73   75   78 rBV3    1012      1141   4.07%   0.521%
  5   2.318    97   98   99 rBV     1700       864   3.08%   0.395%
 
  6   2.732   163  166  167 rBV3    1651      2043   7.28%   0.934%
  7   2.745   167  168  172 rVB4    2391      2405   8.57%   1.099%
  8   3.001   208  210  213 rVB3    1028       957   3.41%   0.437%
  9   3.056   213  219  220 rVB4     475       824   2.94%   0.377%
 10   3.068   220  221  227 rBV4     613       721   2.57%   0.330%
 
 11   3.226   243  247  249 rVB3     533       685   2.44%   0.313%
 12   3.245   249  250  254 rBV3     647       718   2.56%   0.328%
 13   3.367   269  270  277 rBV3     623      1092   3.89%   0.499%
 14   3.604   304  309  312 rBV3     594       812   2.89%   0.371%
 15   5.970   696  697  703 rVB2     505       789   2.81%   0.361%
 
 16   6.835   835  839  843 rBV2     593       691   2.46%   0.316%
 17   6.951   853  858  859 rBV2     575       705   2.51%   0.322%
 18   7.634   963  970  977 rBV3    6261     15009  53.48%   6.859%
 19   7.713   977  983  993 rVB3    8091     18483  65.86%   8.447%
 20   8.061  1033 1040 1050 rVB3    5211     12228  43.57%   5.588%
 
 21   8.616  1125 1131 1140 rBV2   10962     23351  83.21%  10.672%
 22   9.237  1231 1233 1239 rVB3     400       733   2.61%   0.335%
 23  10.109  1369 1376 1384 rVB2   15808     28064 100.00%  12.826%
 24  10.164  1384 1385 1389 rBV3     589       709   2.53%   0.324%
 25  10.432  1425 1429 1431 rBV2     471       675   2.41%   0.308%
 
 26  10.524  1442 1444 1448 rVB3     677       695   2.48%   0.318%
 27  10.640  1458 1463 1465 rBV5     605       810   2.89%   0.370%
 28  10.670  1465 1468 1472 rVB2     542       844   3.01%   0.386%
 29  11.420  1586 1591 1600 rVB    14548     24138  86.01%  11.032%
 30  11.871  1661 1665 1672 rVB4     456       915   3.26%   0.418%
 
 31  11.926  1672 1674 1678 rBV3     570       793   2.83%   0.362%
 32  12.255  1725 1728 1732 rVB3     639       937   3.34%   0.428%
 33  12.414  1748 1754 1759 rVB3    7329     12489  44.50%   5.708%
 34  12.615  1784 1787 1789 rBV3    1036      1175   4.19%   0.537%
 35  12.676  1796 1797 1801 rVB3     715       703   2.50%   0.321%
 
 36  12.719  1801 1804 1808 rVB4     644       694   2.47%   0.317%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040925\
  Data File : VY021812.D                                          
  Acq On    : 09 Apr 2025  12:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1747‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   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\82Y032725S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  12.816  1817 1820 1823 rVB3     736       911   3.25%   0.416%
 38  12.975  1841 1846 1849 rVV4     917      1467   5.23%   0.670%
 39  13.005  1849 1851 1854 rVB4     642       779   2.78%   0.356%
 40  13.042  1854 1857 1860 rBV3     668       885   3.15%   0.404%
 
 41  13.121  1865 1870 1872 rBV3     676       804   2.86%   0.367%
 42  13.200  1875 1883 1884 rBV8    1189      2478   8.83%   1.133%
 43  13.249  1889 1891 1895 rVB5     576       706   2.52%   0.323%
 44  13.353  1903 1908 1912 rBV2    6377      9290  33.10%   4.246%
 45  13.621  1948 1952 1955 rBV5     493       681   2.43%   0.311%
 
 46  13.731  1968 1970 1973 rVB3     536       697   2.48%   0.319%
 47  13.785  1975 1979 1981 rBV3     654       947   3.37%   0.433%
 48  14.035  2018 2020 2023 rBV3     832       745   2.65%   0.340%
 49  14.078  2023 2027 2029 rBV2     624       868   3.09%   0.397%
 50  14.304  2060 2064 2068 rVB5    1173      1706   6.08%   0.780%
 
 51  14.383  2074 2077 2078 rBV2     696       707   2.52%   0.323%
 52  14.560  2104 2106 2109 rBV3     715      1029   3.67%   0.470%
 53  14.602  2111 2113 2116 rVV4     729      1050   3.74%   0.480%
 54  14.651  2119 2121 2125 rBV5     988      1388   4.95%   0.634%
 55  14.694  2125 2128 2129 rBV3     870      1031   3.67%   0.471%
 
 56  14.706  2129 2130 2133 rVB3     947       708   2.52%   0.324%
 57  14.767  2138 2140 2143 rBV2     616       870   3.10%   0.398%
 58  14.828  2147 2150 2152 rVB4     785       868   3.09%   0.397%
 59  14.846  2152 2153 2155 rBV2     792       742   2.64%   0.339%
 60  14.932  2164 2167 2168 rBV3     587       691   2.46%   0.316%
 
 61  15.133  2197 2200 2204 rBV5     764      1360   4.85%   0.622%
 62  15.267  2219 2222 2224 rVB3     638       693   2.47%   0.317%
 63  15.309  2224 2229 2231 rBV3    1056      1655   5.90%   0.756%
 64  15.364  2236 2238 2241 rVB4     752       711   2.53%   0.325%
 65  15.645  2281 2284 2287 rVB3    1279      1438   5.12%   0.657%
 
 66  15.675  2287 2289 2290 rBV2     926       680   2.42%   0.311%
 67  15.694  2290 2292 2296 rVV3     705       841   3.00%   0.384%
 68  15.761  2298 2303 2304 rVB3     681       883   3.15%   0.404%
 69  15.791  2304 2308 2311 rBV5    1104      1620   5.77%   0.740%
 70  16.346  2394 2399 2401 rBV4     593       985   3.51%   0.450%
 
 71  16.413  2408 2410 2412 rBV3     735       692   2.47%   0.316%
 72  16.547  2430 2432 2437 rVB3     592       754   2.69%   0.345%
 73  16.699  2455 2457 2461 rVB4    1067      1002   3.57%   0.458%
 74  16.736  2461 2463 2468 rVB4    1008      1155   4.12%   0.528%
 
 
                        Sum of corrected areas:      218807
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040925\
  Data File : VY021812.D                                          
  Acq On    : 09 Apr 2025  12:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1747‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

1.80 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

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

Time-->

Abundance TIC: VY021812.D\data.ms

 2.007 2.098 2.111 2.178 2.318  2.732 2.745

 3.001 3.056 3.068 3.226 3.245 3.367  3.604  5.970

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

Time-->

Abundance TIC: VY021812.D\data.ms

6.835 6.951

 7.634 7.713
 8.061

 8.616

 9.237

10.109

10.164 10.43210.52410.64010.670

11.420

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

Time-->

Abundance TIC: VY021812.D\data.ms

1.87111.926 12.255

12.414

12.61512.67612.71912.81612.97513.00513.04213.12113.20013.249

13.353

13.62113.73113.785 14.03514.07814.30414.38314.56014.60214.65114.69414.70614.76714.82814.84614.93215.13315.26715.30915.364 15.64515.67515.69415.76115.791 16.34616.41316.54716.69916.73

82Y032725S.M Thu Apr 10 14:29:10 2025                                                      Page: 4

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
ARS20-0008



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040925\
  Data File : VY021812.D                                          
  Acq On    : 09 Apr 2025  12:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1747‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Sulfur dioxide                  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.007   19.13 ug/l         7073   Pentafluorobenzene          7.713

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 74
 2 1,1,1,2,2,3,3,4,4,5,5‐Undecafluo... 602 C10F22O2S      1000486‐78‐5 9 
 3 2‐Aminoethyl hydrogen sulfate       141 C2H7NO4S       000926‐39‐6 9 
 4 S‐2‐[4‐Glutarimidobutylamino]eth... 324 C11H20N2O5S2   031701‐78‐7 9 
 5 L‐Alanine, 3‐sulfo‐                 169 C3H7NO5S       000498‐40‐8 9 

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 47 (2.007 min): VY021812.D\data.ms (-42) (-)
63.9

207.2

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #416: Sulfur dioxide
64.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #346620: 1,1,1,2,2,3,3,4,4,5,5-Undecafluoro-5-(undecaflu
64.0

119.0
169.0 219.0 269.0 333.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #21639: 2-Aminoethyl hydrogen sulfate
64.0

111.0

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  63.90  100.00%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  48.00   63.28%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z 207.20   11.82%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  65.90    9.02%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  40.00    6.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040925\
  Data File : VY021812.D                                          
  Acq On    : 09 Apr 2025  12:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1747‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown2.098                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.098   15.70 ug/l         5805   Pentafluorobenzene          7.713

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetic acid, 2‐(1‐methyl‐2‐oxohy... 252 C10H12N4O4     1000327‐59‐6 43
 2 Benzaldehyde, 2‐nitro‐, diaminom... 207 C8H9N5O2       102632‐31‐5 40
 3 Butanamine, 2,2‐dinitro‐N‐methyl‐   177 C5H11N3O4      1000261‐11‐3 33
 4 3‐Methyl‐3,5‐‐(cyanoethyl)tetrah... 236 C12H16N2OS     1000140‐32‐3 28
 5 3,5‐Dimethylamphetamine             163 C11H17N        075659‐63‐1 23

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 62 (2.098 min): VY021812.D\data.ms (-52) (-)
44.0

79.1 207.2
251.8114.8

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

5000

m/z-->

Abundance #137270: Acetic acid, 2-(1-methyl-2-oxohydrazino)-, N'-[(E
44.0

77.0
120.0 163.0 252.0206.0

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

5000

m/z-->

Abundance #84198: Benzaldehyde, 2-nitro-, diaminomethylidenhydra
44.0

119.0 207.092.0
161.0

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

5000

m/z-->

Abundance #51997: Butanamine, 2,2-dinitro-N-methyl-
44.0

70.0

131.0100.0 177.0

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  44.05  100.00%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  43.00   36.73%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  38.90   23.55%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  42.10   21.98%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  35.85   21.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040925\
  Data File : VY021812.D                                          
  Acq On    : 09 Apr 2025  12:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1747‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown14.304                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.304    9.18 ug/l         1706   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Dioxaspiro[5.5]undecan‐2‐one    170 C9H14O3        1000108‐55‐9 23
 2 Cyclohexanepropanol‐                142 C9H18O         001124‐63‐6 12
 3 2,4‐Hexadiene, 3‐methyl‐             96 C7H12          028823‐42‐9 9 
 4 1,4‐Hexadiene, 4‐methyl‐             96 C7H12          001116‐90‐1 9 
 5 1,4‐Hexadiene, 2‐methyl‐             96 C7H12          001119‐14‐8 9 

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2064 (14.304 min): VY021812.D\data.ms (-2060) (-)
99.040.0

79.3
132.8

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #46137: 1,4-Dioxaspiro[5.5]undecan-2-one
96.0

67.044.0

142.0 170.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #23022: Cyclohexanepropanol-
96.055.0

29.0 124.0
77.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #3256: 2,4-Hexadiene, 3-methyl-
81.0

39.0

63.015.0

14.00 14.50

m/z  99.00  100.00%

14.00 14.50

m/z  40.00   85.62%

14.00 14.50

m/z  81.20   78.08%

14.00 14.50

m/z  55.00   76.71%

14.00 14.50

m/z  43.95   63.70%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040925\
  Data File : VY021812.D                                          
  Acq On    : 09 Apr 2025  12:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1747‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown15.133                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.133    7.32 ug/l         1360   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2H‐1,2,3‐Triazole‐4‐carboxylic a... 207 C9H6FN3O2      051306‐44‐6 16
 2 Pyrazolo[1,5‐a]pyridine, 3‐methy... 208 C14H12N2       017408‐32‐1 14
 3 6,7‐Dioxabicyclo[3.2.2]nonane       128 C7H12O2        000283‐35‐2 9 
 4 Piperidine, 4‐methyl‐1‐nitroso‐     128 C6H12N2O       015104‐03‐7 9 
 5 Hexahydropyridine, 1‐methyl‐4‐[4... 207 C12H17NO2      094427‐47‐1 9 

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2200 (15.133 min): VY021812.D\data.ms (-2197) (-)
81.1

206.941.9

281.0128.2

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #84261: 2H-1,2,3-Triazole-4-carboxylic acid, 2-(2-fluoroph
109.0 207.0

75.0
137.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #85229: Pyrazolo[1,5-a]pyridine, 3-methyl-2-phenyl-
207.0104.0

51.0

132.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #14041: 6,7-Dioxabicyclo[3.2.2]nonane
29.0

57.0 128.0
95.0

15.00 15.50

m/z  81.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  41.90   81.82%

15.00 15.50

m/z 206.95   81.82%

15.00 15.50

m/z  42.90   79.55%

15.00 15.50

m/z  54.80   75.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040925\
  Data File : VY021812.D                                          
  Acq On    : 09 Apr 2025  12:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1747‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown15.791                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.791    8.72 ug/l         1620   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Pyrrole, 1,1',1''‐borylidynet... 209 C12H12BN3      018899‐90‐6 12
 2 2,5,5,6,8a‐Pentamethyl‐trans‐4a,... 208 C14H24O        1000215‐77‐8 9 
 3 Quinoline, 2‐(1‐methyl‐1H‐imidaz... 209 C13H11N3       002552‐97‐8 7 
 4 Pyrazolo[1,5‐a]pyrimidine, 2‐met... 209 C13H11N3       186956‐64‐9 7 
 5 4‐Methylbenzylidene‐4‐methylaniline 209 C15H15N        016979‐20‐7 7 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2308 (15.791 min): VY021812.D\data.ms (-2304) (-)
40.0

207.9

95.9

70.9

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

5000

m/z-->

Abundance #86207: 1H-Pyrrole, 1,1',1''-borylidynetris-
208.0

143.0
39.0 116.089.063.0

181.0

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

5000

m/z-->

Abundance #85284: 2,5,5,6,8a-Pentamethyl-trans-4a,5,6,7,8,8a-hexa
43.0 123.0

208.081.0

150.0 175.0

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

5000

m/z-->

Abundance #86328: Quinoline, 2-(1-methyl-1H-imidazol-5-yl)-
208.0

77.0 128.0 155.0
102.0

181.0

15.50 16.00

m/z  40.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  57.20   90.19%

15.50 16.00

m/z 207.90   66.82%

15.50 16.00

m/z  43.10   59.81%

15.50 16.00

m/z 208.90   58.41%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040925\
  Data File : VY021812.D                                          
  Acq On    : 09 Apr 2025  12:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1747‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Sulfur dioxide       2.007    19.1  ug/l     7073   1   7.713   18483  50.0
unknown2.098         2.098    15.7  ug/l     5805   1   7.713   18483  50.0
unknown14.304       14.304     9.2  ug/l     1706   4  13.352    9290  50.0
unknown15.133       15.133     7.3  ug/l     1360   4  13.352    9290  50.0
unknown15.791       15.791     8.7  ug/l     1620   4  13.352    9290  50.0
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