
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004525.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐06
  Misc      : 5.9G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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: VY004525.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.162    46   56   57 rBV2    5431     11827   1.09%   0.352%
  2   2.583   113  125  148 rBV7   16511    137053  12.67%   4.078%
  3   3.960   342  351  363 rBV2   11109     30391   2.81%   0.904%
  4   4.728   466  477  488 rBV2    5365     17413   1.61%   0.518%
  5   7.728   959  969  974 rBV    49197    113122  10.46%   3.366%
 
  6   7.795   974  980  991 rVB   105161    242218  22.40%   7.208%
  7   8.149  1028 1038 1050 rVB    65912    145618  13.46%   4.333%
  8   8.697  1120 1128 1136 rBV   169822    325582  30.10%   9.689%
  9  10.185  1364 1372 1380 rBV   267493    465609  43.05%  13.856%
 10  11.496  1580 1587 1593 rBV   228479    379145  35.06%  11.283%
 
 11  12.337  1719 1725 1731 rBV    18048     29586   2.74%   0.880%
 12  12.489  1740 1750 1760 rVB2  614658   1081498 100.00%  32.184%
 13  12.806  1797 1802 1809 rVB5    7861     14142   1.31%   0.421%
 14  12.971  1822 1829 1836 rBV8    3783     10915   1.01%   0.325%
 15  13.428  1898 1904 1912 rVB   199254    304213  28.13%   9.053%
 
 16  13.965  1987 1992 1999 rVB2   21988     37054   3.43%   1.103%
 17  14.678  2103 2109 2115 rBV3    6584     15023   1.39%   0.447%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3360409
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004525.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐06
  Misc      : 5.9G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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\VY042021\
  Data File : VY004525.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐06
  Misc      : 5.9G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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   28.29 ug/l       137053   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 33
 2 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methoxyethoxy)e... 164 C7H16O4        000112‐35‐6 27
 3 Ethylene glycol bis(3‐aminopropy... 176 C8H20N2O2      002997‐01‐5 25
 4 Ethanol, 2‐(2‐methoxyethoxy)‐       120 C5H12O3        000111‐77‐3 23
 5 2‐Azabutane, N‐amidino‐4,4‐dimet... 161 C6H15N3O2      052737‐41‐4 23

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 125 (2.583 min): VY004525.D\data.ms (-113) (-)
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Abundance #91686: 5-O-Methyl-d-gluconic acid dimethylamide
45.0 75.0

117.0 161.0 193.0 219.0
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m/z-->

Abundance #34053: Ethanol, 2-[2-(2-methoxyethoxy)ethoxy]-
45.0

89.0

15.0 119.0
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0
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m/z-->

Abundance #42961: Ethylene glycol bis(3-aminopropyl) ether
30.0

59.0

120.089.0
154.0

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  58.95   70.26%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  45.00   56.82%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  58.00   43.67%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  44.00   36.17%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004525.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐06
  Misc      : 5.9G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  unknown13.965                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.965    6.09 ug/l        37054   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 11H‐Dibenzo[b,e][1,4]diazepin‐11... 267 C16H17N3O      013450‐73‐2 38
 2 Benzoic acid, 2‐[(trimethylsilyl... 282 C13H22O3Si2    003789‐85‐3 38
 3 Benzeneethanamine, N‐[(pentafluo... 475 C21H26F5NO2Si2 055429‐85‐1 35
 4 4‐Methylcatechol, bis(trimethyls... 268 C13H24O2Si2    1000332‐79‐9 10
 5 Silane, (2‐ethyl‐3,3‐dimethyl‐4‐... 208 C13H24Si       095798‐13‐3 9 

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1992 (13.965 min): VY004525.D\data.ms (-1987) (-)
73.0

267.0

118.9 193.045.1 223.0154.8

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #116510: 11H-Dibenzo[b,e][1,4]diazepin-11-one, 5-(3-am
30.0 118.0

77.0 267.0181.0 223.0

153.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #128753: Benzoic acid, 2-[(trimethylsilyl)oxy]-, trimethylsil
73.0

267.0

45.0
135.0 193.0105.0 233.0163.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #231876: Benzeneethanamine, N-[(pentafluorophenyl)me
73.0

267.0

44.0
209.0179.0151.0104.0 237.0

14.00

m/z  73.00  100.00%

14.00

m/z 267.00   39.35%

14.00

m/z 118.90   12.16%

14.00

m/z 268.00   10.98%

14.00

m/z  74.00    9.58%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004525.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐06
  Misc      : 5.9G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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    28.3  ug/l   137053   1   7.801  242218  50.0
unknown13.965       13.965     6.1  ug/l    37054   4  13.428  304213  50.0
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