
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041221\
  Data File : VY004393.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2021  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1998‐12
  Misc      : 5.63G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   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\82Y041221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY004393.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     4    8   18 rVB3   13016     26726   2.50%   0.450%
  2   2.186    46   60   61 rBV5    7152     24562   2.30%   0.413%
  3   2.229    63   67   77 rVV4    7386     25036   2.34%   0.421%
  4   2.394    90   94   99 rVB    11092     16993   1.59%   0.286%
  5   2.583   113  125  129 rBV6   17673     75737   7.09%   1.274%
 
  6   3.960   341  351  361 rBV2   12840     37342   3.49%   0.628%
  7   4.728   467  477  486 rBV3    4861     14891   1.39%   0.251%
  8   7.728   959  969  975 rBV   140584    333931  31.25%   5.619%
  9   7.801   975  981  992 rVB   241240    541877  50.71%   9.118%
 10   8.155  1030 1039 1050 rBV   149156    337901  31.62%   5.686%
 
 11   8.697  1119 1128 1139 rBV   389752    757201  70.86%  12.741%
 12  10.185  1365 1372 1379 rBV   635644   1068536 100.00%  17.979%
 13  11.093  1515 1521 1527 rBV3    7457     12525   1.17%   0.211%
 14  11.496  1579 1587 1596 rBV   553933    896673  83.92%  15.087%
 15  11.758  1627 1630 1638 rVB4    5865     11041   1.03%   0.186%
 
 16  12.002  1662 1670 1675 rBV6    5435     14386   1.35%   0.242%
 17  12.483  1743 1749 1757 rVB   415267    666632  62.39%  11.217%
 18  12.648  1771 1776 1782 rVB4   13066     24054   2.25%   0.405%
 19  12.818  1798 1804 1812 rBV10    9749     18883   1.77%   0.318%
 20  12.953  1821 1826 1831 rVB7    6591     11413   1.07%   0.192%
 
 21  13.142  1850 1857 1858 rBV6    5857     12158   1.14%   0.205%
 22  13.282  1873 1880 1890 rVB6    6066     20053   1.88%   0.337%
 23  13.428  1897 1904 1912 rBV   484568    737825  69.05%  12.415%
 24  13.745  1952 1956 1961 rBV7    9077     15426   1.44%   0.260%
 25  13.971  1987 1993 1998 rBV4    8591     17739   1.66%   0.298%
 
 26  14.129  2014 2019 2027 rVB2   20878     38090   3.56%   0.641%
 27  14.288  2037 2045 2052 rVB    22154     43852   4.10%   0.738%
 28  14.428  2064 2068 2071 rVB3    9476     13825   1.29%   0.233%
 29  14.629  2096 2101 2106 rBV3    6986     12782   1.20%   0.215%
 30  14.873  2137 2141 2146 rVB3   14275     22808   2.13%   0.384%
 
 31  15.007  2157 2163 2166 rBV5    8650     17709   1.66%   0.298%
 32  15.281  2204 2208 2212 rVB2   10986     15915   1.49%   0.268%
 33  15.507  2241 2245 2253 rVB10    6593     14689   1.37%   0.247%
 34  15.909  2307 2311 2318 rVB2   10855     21826   2.04%   0.367%
 35  16.348  2377 2383 2388 rBV5   11131     22121   2.07%   0.372%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041221\
  Data File : VY004393.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2021  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1998‐12
  Misc      : 5.63G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   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\82Y041221S.M
  Title     : SW846 8260
 
 
                        Sum of corrected areas:     5943158
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041221\
  Data File : VY004393.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2021  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1998‐12
  Misc      : 5.63G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.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\VY041221\
  Data File : VY004393.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2021  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1998‐12
  Misc      : 5.63G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.583    6.99 ug/l        75737   Pentafluorobenzene          7.801

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5‐O‐Methyl‐d‐gluconic acid dimet... 237 C9H19NO6       013096‐67‐8 43
 2 1‐(2‐Methoxyethoxy)‐2‐methyl‐2‐p... 148 C7H16O3        211321‐90‐3 25
 3 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methoxyethoxy)e... 164 C7H16O4        000112‐35‐6 25
 4 Butanoic acid, 4‐methoxy‐, methy... 132 C6H12O3        029006‐01‐7 25
 5 Propane, 1,2,3‐trimethoxy‐          134 C6H14O3        020637‐49‐4 25

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 125 (2.583 min): VY004393.D\data.ms (-113) (-)
75.0

45.0

191.0104.1 160.2133.0

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

5000

m/z-->

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

117.0 161.0 193.0 219.0

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

5000

m/z-->

Abundance #23088: 1-(2-Methoxyethoxy)-2-methyl-2-propanol
59.0

31.0 90.0
133.0

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

5000

m/z-->

Abundance #34053: 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  45.00   80.17%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  59.00   69.83%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  57.95   41.29%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  74.00   29.85%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041221\
  Data File : VY004393.D                                          
  Acq On    : 12 Apr 2021  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1998‐12
  Misc      : 5.63G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.583         2.583     7.0  ug/l    75737   1   7.801  541877  50.0
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