
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004527.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  14:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐10
  Misc      : 7.58G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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: VY004527.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.607   111  129  170 rBV7  103243   1078483  69.22%  17.525%
  2   4.722   465  476  484 rBV2    9268     30852   1.98%   0.501%
  3   4.820   484  492  504 rVB3    6278     22846   1.47%   0.371%
  4   7.728   959  969  974 rBV2   91352    217924  13.99%   3.541%
  5   7.795   974  980  993 rVB   166724    386319  24.79%   6.277%
 
  6   8.149  1028 1038 1055 rBV   108726    235567  15.12%   3.828%
  7   8.697  1117 1128 1141 rBV   273914    532905  34.20%   8.659%
  8  10.185  1364 1372 1387 rVB   447730    768557  49.33%  12.489%
  9  11.496  1579 1587 1598 rVB   403566    660266  42.38%  10.729%
 10  12.489  1741 1750 1761 rVB3  895453   1558130 100.00%  25.319%
 
 11  13.428  1894 1904 1912 rBV   397496    600478  38.54%   9.757%
 12  13.965  1986 1992 2001 rVB2   38345     61736   3.96%   1.003%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6154063
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004527.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  14:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐10
  Misc      : 7.58G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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 : VY004527.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  14:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐10
  Misc      : 7.58G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  unknown2.607                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.607  139.59 ug/l      1078480   Pentafluorobenzene          7.801

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 dl‐Erythro‐O‐methylthreonine        133 C5H11NO3       1000214‐70‐7 27
 2 Boric acid, trimethyl ester         104 C3H9BO3        000121‐43‐7 25
 3 2‐Propanol, 1‐[2‐(2‐methoxy‐1‐me... 206 C10H22O4       020324‐33‐8 25
 4 2‐(2‐(2‐oxo‐2‐(trimethylsilyloxy... 250 C9H18O6Si      1000366‐84‐7 23
 5 2,5,8,11‐Tetraoxadodecane           178 C8H18O4        000112‐49‐2 17
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Abundance #14620: dl-Erythro-O-methylthreonine
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Abundance #4661: Boric acid, trimethyl ester
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43.0
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Abundance #65555: 2-Propanol, 1-[2-(2-methoxy-1-methylethoxy)-1-m
59.0

31.0 117.0
161.087.0

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  73.00  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  58.95   96.69%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  72.00   57.59%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  75.00   48.37%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z 104.00   36.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004527.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  14:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐10
  Misc      : 7.58G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  Benzeneethanamine, N‐[(pent...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.965    5.14 ug/l        61736   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzeneethanamine, N‐[(pentafluo... 475 C21H26F5NO2Si2 055429‐85‐1 53
 2 Benzoic acid, 2‐[(trimethylsilyl... 282 C13H22O3Si2    003789‐85‐3 39
 3 11H‐Dibenzo[b,e][1,4]diazepin‐11... 267 C16H17N3O      013450‐73‐2 27
 4 4‐Methylcatechol, bis(trimethyls... 268 C13H24O2Si2    1000332‐79‐9 16
 5 Benzeneacetic acid, trimethylsil... 208 C11H16O2Si     002078‐18‐4 9 
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Abundance #231876: Benzeneethanamine, N-[(pentafluorophenyl)me
73.0

267.0
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209.0179.0151.0104.0 237.0
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Abundance #128753: Benzoic acid, 2-[(trimethylsilyl)oxy]-, trimethylsil
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Abundance #116510: 11H-Dibenzo[b,e][1,4]diazepin-11-one, 5-(3-am
30.0 118.0
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153.0

14.00

m/z  72.95  100.00%

14.00

m/z 267.00   36.54%

14.00
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004527.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  14:35
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐10
  Misc      : 7.58G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.607         2.607   139.6  ug/l  1078480   1   7.801  386319  50.0
Benzeneethanami...  13.965     5.1  ug/l    61736   4  13.428  600478  50.0
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