
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004533.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  16:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐20
  Misc      : 6.71G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 21   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: VY004533.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.223    46   66   75 rBV5   16725     80254   6.55%   1.594%
  2   3.960   340  351  363 rBV    18041     51923   4.24%   1.031%
  3   4.735   468  478  490 rBV2    7820     23022   1.88%   0.457%
  4   7.728   959  969  974 rBV    78703    182230  14.86%   3.620%
  5   7.801   974  981  992 rVB   161969    372702  30.40%   7.404%
 
  6   8.149  1029 1038 1049 rBV   102347    229711  18.74%   4.563%
  7   8.697  1119 1128 1137 rBV   267651    509276  41.54%  10.117%
  8  10.185  1364 1372 1379 rBV   433412    732142  59.72%  14.544%
  9  11.496  1578 1587 1596 rBV   381279    623324  50.85%  12.382%
 10  11.709  1613 1622 1631 rBV4   16651     42809   3.49%   0.850%
 
 11  12.032  1664 1675 1682 rBV3   10924     24659   2.01%   0.490%
 12  12.337  1719 1725 1731 rBV2   11183     18935   1.54%   0.376%
 13  12.489  1743 1750 1759 rVB2  708755   1225926 100.00%  24.353%
 14  12.739  1784 1791 1794 rBV    11135     19593   1.60%   0.389%
 15  12.806  1798 1802 1809 rVB3   17185     30570   2.49%   0.607%
 
 16  13.123  1849 1854 1860 rBV2   23611     35530   2.90%   0.706%
 17  13.343  1881 1890 1893 rBV9    5053     13921   1.14%   0.277%
 18  13.428  1897 1904 1913 rVB   351495    549908  44.86%  10.924%
 19  13.666  1940 1943 1952 rVB3    9492     17417   1.42%   0.346%
 20  13.751  1952 1957 1961 rBV4   10489     17204   1.40%   0.342%
 
 21  13.965  1987 1992 1999 rVB3   50278     82696   6.75%   1.643%
 22  14.080  2005 2011 2016 rBV5    8167     13216   1.08%   0.263%
 23  14.678  2104 2109 2115 rVV3   12160     25897   2.11%   0.514%
 24  15.239  2194 2201 2206 rVB    35343     61022   4.98%   1.212%
 25  16.293  2369 2374 2385 rVB    15012     28424   2.32%   0.565%
 
 26  16.495  2401 2407 2413 rVB    10474     21613   1.76%   0.429%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5033924
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004533.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  16:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐20
  Misc      : 6.71G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 21   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 : VY004533.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  16:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐20
  Misc      : 6.71G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 21   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  unknown2.223                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.223   10.77 ug/l        80254   Pentafluorobenzene          7.801

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Propene, 2‐methyl‐                 56 C4H8           000115‐11‐7 25
 2 1‐Butene                             56 C4H8           000106‐98‐9 11
 3 2‐Butene                             56 C4H8           000107‐01‐7 10
 4 4‐Pentenal                           84 C5H8O          002100‐17‐6 9 
 5 2‐Nonynoic acid                     154 C9H14O2        001846‐70‐4 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 66 (2.223 min): VY004533.D\data.ms (-46) (-)
45.0

77.0

177.0
135.0 207.1

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

5000

m/z-->

Abundance #188: 1-Propene, 2-methyl-
41.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #176: 1-Butene
41.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #175: 2-Butene
41.0

15.0

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  45.00  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  41.10   85.47%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  39.05   49.22%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  56.00   44.90%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  44.00   44.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004533.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  16:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐20
  Misc      : 6.71G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 21   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    7.52 ug/l        82696   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 42
 3 4‐Methylcatechol, bis(trimethyls... 268 C13H24O2Si2    1000332‐79‐9 22
 4 11H‐Dibenzo[b,e][1,4]diazepin‐11... 267 C16H17N3O      013450‐73‐2 14
 5 3,5‐Dimethoxyphenylacetic acid, ... 268 C13H20O4Si     1000071‐82‐4 12

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1992 (13.965 min): VY004533.D\data.ms (-1987) (-)
73.0

267.0

119.045.0 193.0154.0 222.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

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

267.0

44.0
209.0179.0151.0104.0 237.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #128752: Benzoic acid, 2-[(trimethylsilyl)oxy]-, trimethylsil
73.0

267.0
45.0

135.0
193.0105.0 233.0163.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #116959: 4-Methylcatechol, bis(trimethylsilyl) ether
73.0

268.0
45.0 180.0149.0105.0 237.0209.0

14.00

m/z  73.00  100.00%

14.00

m/z 267.00   34.86%

14.00

m/z 119.00   10.53%

14.00

m/z 268.10    8.89%

14.00

m/z  74.00    8.62%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042021\
  Data File : VY004533.D                                          
  Acq On    : 20 Apr 2021  16:54
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2090‐20
  Misc      : 6.71G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 21   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.223         2.223    10.8  ug/l    80254   1   7.801  372702  50.0
Benzeneethanami...  13.965     7.5  ug/l    82696   4  13.428  549908  50.0
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