
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020056.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  13:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4597‐07
  Misc      : 5.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   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\82Y100924S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY020056.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.086    51   60   62 rBV4    4042      8551  37.94%   5.053%
  2   2.324    96   99  100 rBV     1126       940   4.17%   0.555%
  3   2.574   136  140  145 rVB5     648       997   4.42%   0.589%
  4   2.696   157  160  161 rBV      630       774   3.43%   0.457%
  5   3.318   259  262  265 rBV3     618       942   4.18%   0.557%
 
  6   3.342   265  266  271 rVB2     699       842   3.74%   0.498%
  7   3.397   271  275  276 rBV2     626      1003   4.45%   0.593%
  8   3.568   300  303  305 rBV     1074      1073   4.76%   0.634%
  9   3.659   316  318  321 rBV2     869       867   3.85%   0.512%
 10   4.062   380  384  385 rVB      821       921   4.09%   0.544%
 
 11   4.141   392  397  398 rVB2     653       762   3.38%   0.450%
 12   4.336   424  429  430 rVB3     783       761   3.38%   0.450%
 13   4.665   479  483  484 rVB3     780       914   4.06%   0.540%
 14   4.708   484  490  491 rBV2     594       833   3.70%   0.492%
 15   5.110   551  556  558 rBV2     601       887   3.94%   0.524%
 
 16   5.281   581  584  588 rBV3     630       981   4.35%   0.580%
 17   5.592   632  635  636 rBV2    1035      1274   5.65%   0.753%
 18   5.854   675  678  682 rVB2     646       901   4.00%   0.532%
 19   5.897   682  685  689 rVB3     860      1217   5.40%   0.719%
 20   6.329   752  756  760 rVB      981       843   3.74%   0.498%
 
 21   6.567   790  795  798 rBV3     862      1264   5.61%   0.747%
 22   6.646   806  808  811 rVB3     704       775   3.44%   0.458%
 23   6.695   811  816  817 rBV      672      1053   4.67%   0.622%
 24   6.976   857  862  864 rBV2     779       989   4.39%   0.584%
 25   7.445   935  939  944 rVB3     890      1589   7.05%   0.939%
 
 26   7.634   963  970  977 rBV4    3809      8604  38.18%   5.084%
 27   7.713   977  983  989 rVB5    4796      9855  43.73%   5.824%
 28   7.963  1021 1024 1026 rBV2     809       845   3.75%   0.499%
 29   8.067  1033 1041 1047 rBV6    4361     10243  45.45%   6.053%
 30   8.616  1123 1131 1140 rBV3    8805     19631  87.11%  11.601%
 
 31   9.219  1227 1230 1233 rBV3     958      1450   6.43%   0.857%
 32   9.256  1233 1236 1240 rVV4     970      1514   6.72%   0.895%
 33   9.317  1243 1246 1251 rVV2     659       978   4.34%   0.578%
 34   9.500  1273 1276 1278 rBV3     746      1100   4.88%   0.650%
 35   9.646  1295 1300 1302 rVB2     941       933   4.14%   0.551%
 
 36   9.676  1302 1305 1307 rBV      676       780   3.46%   0.461%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020056.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  13:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4597‐07
  Misc      : 5.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   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\82Y100924S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  10.012  1356 1360 1362 rBV2     863       913   4.05%   0.540%
 38  10.109  1370 1376 1384 rVB2   12536     22537 100.00%  13.318%
 39  10.505  1439 1441 1444 rBV2     839       794   3.52%   0.469%
 40  10.640  1462 1463 1466 rBV2    1008       760   3.37%   0.449%
 
 41  10.755  1477 1482 1483 rBV      817       786   3.49%   0.464%
 42  11.030  1522 1527 1530 rBV2     611      1092   4.85%   0.645%
 43  11.359  1577 1581 1582 rVB2     924       943   4.18%   0.557%
 44  11.420  1584 1591 1597 rBV3    8526     15272  67.76%   9.025%
 45  11.956  1678 1679 1682 rBV2    1037       830   3.68%   0.490%
 
 46  12.054  1692 1695 1698 rBV3     547       786   3.49%   0.464%
 47  12.273  1729 1731 1733 rVB2    1058       959   4.26%   0.567%
 48  12.408  1747 1753 1760 rBV6    2711      5884  26.11%   3.477%
 49  12.651  1789 1793 1796 rVB3     936       898   3.98%   0.531%
 50  13.353  1900 1908 1912 rVB6    2544      4458  19.78%   2.634%
 
 51  13.420  1917 1919 1923 rVB2     680       852   3.78%   0.503%
 52  14.340  2066 2070 2072 rVB3     727       885   3.93%   0.523%
 53  14.365  2072 2074 2079 rBV3    1140      1216   5.40%   0.719%
 54  14.578  2106 2109 2112 rVB3     701       833   3.70%   0.492%
 55  14.938  2164 2168 2171 rVB2     648      1040   4.61%   0.615%
 
 56  15.041  2182 2185 2190 rVB3     712      1049   4.65%   0.620%
 57  15.102  2194 2195 2199 rBV2     963       961   4.26%   0.568%
 58  15.212  2212 2213 2216 rVB2     829       783   3.47%   0.463%
 59  15.242  2216 2218 2221 rVB      978       803   3.56%   0.475%
 60  15.322  2228 2231 2232 rVB3    1006       913   4.05%   0.540%
 
 61  15.364  2236 2238 2242 rVB3     852       867   3.85%   0.512%
 62  15.401  2242 2244 2246 rBV2    1139       978   4.34%   0.578%
 63  15.767  2300 2304 2306 rVB3     645       870   3.86%   0.514%
 64  16.114  2359 2361 2368 rVB4    1058      1454   6.45%   0.859%
 65  16.224  2374 2379 2381 rVB2     756      1065   4.73%   0.629%
 
 66  16.254  2381 2384 2386 rBV2    1080      1318   5.85%   0.779%
 67  16.321  2392 2395 2398 rBV2     878      1441   6.39%   0.852%
 68  16.382  2401 2405 2406 rBV3     914       805   3.57%   0.476%
 69  16.474  2417 2420 2423 rVB3     881      1223   5.43%   0.723%
 70  16.535  2423 2430 2432 rVB4     902      1857   8.24%   1.097%
 
 71  16.559  2432 2434 2439 rVB4     782      1066   4.73%   0.630%
 72  16.602  2439 2441 2445 rBV4     890      1367   6.07%   0.808%
 73  16.645  2445 2448 2449 rVB3     880       777   3.45%   0.459%
 
 
                        Sum of corrected areas:      169221
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020056.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  13:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4597‐07
  Misc      : 5.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

1.80 2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60
0

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

80000

Time-->

Abundance TIC: VY020056.D\data.ms

 2.086
 2.324  2.574 2.696  3.318 3.342 3.397 3.568 3.659  4.062 4.141 4.336  4.665 4.708  5.110 5.281  5.592  5.854 5.897  6.329  6.567 6.6466.69

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

80000

Time-->

Abundance TIC: VY020056.D\data.ms

 6.976  7.445
 7.634 7.713

 7.963
 8.067

 8.616

 9.219 9.256 9.317 9.500 9.646 9.676 10.012

10.109

10.50510.64010.755 11.030 11.359

11.420

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

80000

Time-->

Abundance TIC: VY020056.D\data.ms

11.95612.05412.27312.40812.651 13.35313.420 14.34014.36514.578 14.93815.04115.10215.21215.24215.32215.36415.401 15.767 16.11416.22416.25416.32116.38216.47416.53516.55916.60216.645
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020056.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  13:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4597‐07
  Misc      : 5.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.086                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.086   43.38 ug/l         8551   Pentafluorobenzene          7.719

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetamide, 2‐cyano‐                  84 C3H4N2O        000107‐91‐5 28
 2 Hydrazinecarboxamide                 75 CH5N3O         000057‐56‐7 7 
 3 Ethanol, 2‐(methylamino)‐            75 C3H9NO         000109‐83‐1 7 
 4 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 4 
 5 R‐(‐)‐Cyclohexylethylamine          127 C8H17N         005913‐13‐3 4 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 60 (2.086 min): VY020056.D\data.ms (-51) (-)
44.0

75.1 148.6118.394.2

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #1515: Acetamide, 2-cyano-
44.0

84.068.027.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #1051: Hydrazinecarboxamide
32.0

16.0 75.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #1037: Ethanol, 2-(methylamino)-
44.0

28.0 75.0

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  44.05  100.00%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  40.00   33.44%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  36.10   10.31%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  35.20    8.48%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  37.80    7.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020056.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  13:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4597‐07
  Misc      : 5.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown16.535                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.535   20.83 ug/l         1857   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.340

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5,12‐Dioxa‐2,4,6,11,13‐pentaazat... 207 C6H5N7O2       1000459‐53‐2 37
 2 4‐Amino‐2‐methylbenzamide, 2TMS     294 C14H26N2OSi2   1000505‐21‐1 33
 3 9H‐Fluorene‐2‐carboxylic acid, 9... 281 C17H15NO3      1000316‐02‐1 9 
 4 [1,2,4]Triazolo[1,5‐a]pyrimidine... 207 C8H9N5O2       1000351‐62‐2 9 
 5 2‐Butenenitrile, 2‐chloro‐3‐(4‐m... 207 C11H10ClNO     1010305‐66‐7 9 

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2430 (16.535 min): VY020056.D\data.ms (-2423) (-)
207.2

44.0

132.8

280.6

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #84088: 5,12-Dioxa-2,4,6,11,13-pentaazatricyclo[8.3.0.0(
207.0

30.0

66.0
120.0 160.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #191021: 4-Amino-2-methylbenzamide, 2TMS
207.0164.0

75.0

133.0

43.0 279.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #174659: 9H-Fluorene-2-carboxylic acid, 9-oxo-, (2-hydro
207.0

151.0

42.0

281.0250.075.0 111.0

16.20 16.40 16.60

m/z 207.20  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z  44.00   69.18%

16.20 16.40 16.60

m/z 132.80   38.58%

16.20 16.40 16.60

m/z  41.30   33.26%

16.20 16.40 16.60

m/z  73.00   15.96%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020056.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  13:15
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4597‐07
  Misc      : 5.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.086         2.086    43.4  ug/l     8551   1   7.719    9855  50.0
unknown16.535       16.535    20.8  ug/l     1857   4  13.340    4458  50.0
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