
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041521\
  Data File : VY004431.D                                          
  Acq On    : 15 Apr 2021  10:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : VY0415SBL01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 3   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: VY004431.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.253    46   71   76 rBV7   19150    122854  12.79%   2.029%
  2   2.601   113  128  147 rBV7   23667    197181  20.52%   3.256%
  3   4.716   467  475  487 rBV3    6269     19694   2.05%   0.325%
  4   7.722   955  968  974 rBV   121497    292216  30.41%   4.825%
  5   7.795   974  980  991 rVB   211343    475141  49.45%   7.846%
 
  6   8.142  1022 1037 1049 rBV3  171948    569685  59.29%   9.407%
  7   8.691  1119 1127 1139 rBV   352910    672993  70.04%  11.113%
  8   9.618  1271 1279 1286 rBV     9000     17949   1.87%   0.296%
  9   9.746  1293 1300 1310 rBV2   19823     40524   4.22%   0.669%
 10  10.112  1357 1360 1365 rVV2    8602     13698   1.43%   0.226%
 
 11  10.179  1365 1371 1380 rVB   554550    960892 100.00%  15.867%
 12  10.581  1430 1437 1443 rBV    61869    112519  11.71%   1.858%
 13  11.044  1509 1513 1519 rVB4    7746     12528   1.30%   0.207%
 14  11.319  1553 1558 1566 rVB    63843    105107  10.94%   1.736%
 15  11.489  1579 1586 1595 rBV   507234    838443  87.26%  13.845%
 
 16  12.483  1742 1749 1758 rVB2  457252    743399  77.37%  12.275%
 17  12.843  1804 1808 1813 rVB    14728     22131   2.30%   0.365%
 18  13.184  1859 1864 1870 rVB    20974     30922   3.22%   0.511%
 19  13.428  1897 1904 1910 rVV   491239    744382  77.47%  12.292%
 20  13.641  1934 1939 1942 rBV7    5974     10148   1.06%   0.168%
 
 21  13.965  1987 1992 1999 rVB    20773     34303   3.57%   0.566%
 22  15.318  2210 2214 2221 rVB3   12693     19263   2.00%   0.318%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6055972
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041521\
  Data File : VY004431.D                                          
  Acq On    : 15 Apr 2021  10:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : VY0415SBL01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 3   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\VY041521\
  Data File : VY004431.D                                          
  Acq On    : 15 Apr 2021  10:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : VY0415SBL01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 3   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  unknown2.253                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.253   12.93 ug/l       122854   Pentafluorobenzene          7.795

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Carbamic acid, 1‐methylethyl ester  103 C4H9NO2        001746‐77‐6 39
 2 Boronic acid, ethyl‐                 74 C2H7BO2        004433‐63‐0 9 
 3 Peroxide, dimethyl                   62 C2H6O2         000690‐02‐8 7 
 4 2‐Isopropoxyethylamine              103 C5H13NO        081731‐43‐3 7 
 5 Ethylamine                           45 C2H7N          000075‐04‐7 5 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 71 (2.253 min): VY004431.D\data.ms (-46) (-)
45.0

77.0
177.0

135.0105.0 207.1

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

5000

m/z-->

Abundance #4581: Carbamic acid, 1-methylethyl ester
45.0

88.0
15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #786: Boronic acid, ethyl-
45.0

74.0

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

5000

m/z-->

Abundance #328: Peroxide, dimethyl
29.0

62.0

2.0

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  44.95  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  62.00   45.38%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  43.10   38.07%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  44.00   35.23%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  77.00   24.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041521\
  Data File : VY004431.D                                          
  Acq On    : 15 Apr 2021  10:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : VY0415SBL01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 3   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  2  unknown2.601                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.601   20.75 ug/l       197181   Pentafluorobenzene          7.795

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane, 1‐chloro‐3‐[2‐(2‐methox... 196 C8H17ClO3      100688‐50‐4 43
 2 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methoxyethoxy)e... 164 C7H16O4        000112‐35‐6 37
 3 5‐O‐Methyl‐d‐gluconic acid dimet... 237 C9H19NO6       013096‐67‐8 28
 4 Ethylene glycol bis(3‐aminopropy... 176 C8H20N2O2      002997‐01‐5 28
 5 2,5,8,11,14‐Pentaoxahexadecan‐16‐ol 252 C11H24O6       023778‐52‐1 25

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 128 (2.601 min): VY004431.D\data.ms (-113) (-)
75.045.0

191.2104.1 160.9135.9

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

5000

m/z-->

Abundance #58520: Propane, 1-chloro-3-[2-(2-methoxyethoxy)ethoxy
59.0

31.0
89.0

121.0 151.0

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

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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  74.95  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  45.00   88.83%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  59.00   79.31%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  57.95   47.37%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  76.00   28.22%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041521\
  Data File : VY004431.D                                          
  Acq On    : 15 Apr 2021  10:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : VY0415SBL01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 3   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.253         2.253    12.9  ug/l   122854   1   7.795  475141  50.0
unknown2.601         2.601    20.8  ug/l   197181   1   7.795  475141  50.0
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