
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY070121\
  Data File : VY005328.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2021  20:41
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2913‐17
  Misc      : 4.52G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   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\82Y062221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY005328.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.728   464  477  490 rBV3   14778     49065   3.26%   0.864%
  2   7.728   959  969  974 rBV   130399    314168  20.90%   5.532%
  3   7.795   974  980  997 rVB   216254    490010  32.60%   8.628%
  4   8.149  1027 1038 1050 rVB   136228    294824  19.62%   5.191%
  5   8.697  1119 1128 1138 rBV   332969    651837  43.37%  11.477%
 
  6  10.185  1363 1372 1380 rBV   533816    920121  61.22%  16.200%
  7  11.489  1579 1586 1594 rBV   459861    759562  50.54%  13.373%
  8  12.489  1741 1750 1758 rBV2  858622   1502950 100.00%  26.462%
  9  13.282  1869 1880 1885 rBV3    8724     17399   1.16%   0.306%
 10  13.428  1894 1904 1909 rBV   369079    570054  37.93%  10.037%
 
 11  13.489  1909 1914 1923 rVB2   11195     25188   1.68%   0.443%
 12  13.965  1986 1992 2004 rVB    49438     84437   5.62%   1.487%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5679615
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY070121\
  Data File : VY005328.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2021  20:41
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2913‐17
  Misc      : 4.52G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y062221S.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\VY070121\
  Data File : VY005328.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2021  20:41
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2913‐17
  Misc      : 4.52G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y062221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzeneethanamine, N‐butyl‐...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.965    7.41 ug/l        84437   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzeneethanamine, N‐butyl‐.beta... 353 C18H35NO2Si2   040629‐66‐1 72
 2 4‐(2‐Acetylamino‐1‐(trimethylsil... 339 C16H29NO3Si2   1000373‐43‐5 72
 3 4‐Hydroxymandelic acid, ethyl es... 340 C16H28O4Si2    1000071‐53‐3 56
 4 Butanamide, 2,2,3,3,4,4,4‐heptaf... 493 C18H26F7NO3Si2 055471‐01‐7 56
 5 3‐Hydroxymandelic acid, ethyl es... 340 C16H28O4Si2    1000071‐88‐9 56
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Abundance #175766: 4-(2-Acetylamino-1-(trimethylsilyloxy)ethyl)phen
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Abundance #176393: 4-Hydroxymandelic acid, ethyl ester, di-TMS
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY070121\
  Data File : VY005328.D                                          
  Acq On    : 01 Jul 2021  20:41
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2913‐17
  Misc      : 4.52G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y062221S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzeneethanami...  13.965     7.4  ug/l    84437   4  13.428  570054  50.0
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