
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042121\
  Data File : VY004569.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2021  20:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2110‐03
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 28   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: VY004569.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.589   113  126  134 rBV7   12482     71698   9.64%   1.800%
  2   4.729   467  477  489 rBV2   13921     41810   5.62%   1.050%
  3   5.759   636  646  657 rBV4    6016     17778   2.39%   0.446%
  4   7.728   959  969  974 rBV    94486    225667  30.34%   5.665%
  5   7.795   974  980  996 rVB   159077    370009  49.75%   9.289%
 
  6   8.149  1024 1038 1051 rBV   112831    256092  34.43%   6.429%
  7   8.697  1119 1128 1139 rBV   264139    518994  69.78%  13.029%
  8  10.185  1363 1372 1381 rBV   430963    743803 100.00%  18.673%
  9  11.490  1578 1586 1599 rBV   400650    648175  87.14%  16.273%
 10  12.483  1742 1749 1756 rBV   327769    491850  66.13%  12.348%
 
 11  13.428  1897 1904 1911 rBV   389088    597369  80.31%  14.997%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3983245
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042121\
  Data File : VY004569.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2021  20:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2110‐03
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 28   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\VY042121\
  Data File : VY004569.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2021  20:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2110‐03
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 28   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  unknown2.589                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.589    9.69 ug/l        71698   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 42
 2 3‐Methoxypropionic acid             104 C4H8O3         002544‐06‐1 38
 3 Methanamine, N,N‐dimethyl‐, N‐oxide  75 C3H9NO         001184‐78‐7 37
 4 Methyl 2‐(2‐methoxyethoxy)acetate   148 C6H12O4        1000366‐88‐1 37
 5 1,2‐Propanediol, 3‐methoxy‐         106 C4H10O3        000623‐39‐2 37
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Abundance #91686: 5-O-Methyl-d-gluconic acid dimethylamide
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Abundance #4686: 3-Methoxypropionic acid
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Abundance #907: Methanamine, N,N-dimethyl-, N-oxide
75.0

42.0

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  45.00  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  75.00   99.49%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  58.95   57.50%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  57.90   46.04%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  74.10   28.69%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY042121\
  Data File : VY004569.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2021  20:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2110‐03
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 28   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.589         2.589     9.7  ug/l    71698   1   7.801  370009  50.0
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