
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY030725\
  Data File : VY021470.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2025  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1494‐07
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  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\82Y030425S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY021470.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.849    19   21   23 rVV2     679       508   1.29%   0.213%
  2   1.897    26   29   30 rVB2     602       575   1.46%   0.241%
  3   1.970    39   41   44 rVB3     697       691   1.76%   0.289%
  4   2.068    52   57   58 rBV3    2577      3291   8.37%   1.379%
  5   2.117    64   65   68 rVB3     844       564   1.43%   0.236%
 
  6   2.147    68   70   72 rBV2     655       573   1.46%   0.240%
  7   2.257    86   88   91 rVB4    1323       898   2.28%   0.376%
  8   2.281    91   92   96 rBV4     810      1191   3.03%   0.499%
  9   2.446   117  119  120 rBV      700       510   1.30%   0.214%
 10   2.605   141  145  151 rVB5     926      1615   4.11%   0.677%
 
 11   2.733   163  166  168 rVB2     417       528   1.34%   0.221%
 12   2.885   188  191  193 rBV2     567       678   1.72%   0.284%
 13   2.964   201  204  207 rVB3     450       553   1.41%   0.232%
 14   3.007   207  211  213 rVB      342       480   1.22%   0.201%
 15   3.043   213  217  220 rBV2     562       795   2.02%   0.333%
 
 16   3.098   224  226  228 rBV3     431       453   1.15%   0.190%
 17   3.196   239  242  244 rVB3     515       524   1.33%   0.220%
 18   3.293   256  258  261 rBV2     425       530   1.35%   0.222%
 19   3.482   288  289  293 rVV3     511       501   1.27%   0.210%
 20   3.525   293  296  299 rVB3     484       462   1.18%   0.194%
 
 21   3.592   304  307  311 rVV2     417       534   1.36%   0.224%
 22   3.629   311  313  314 rVV2     621       451   1.15%   0.189%
 23   3.677   318  321  324 rVB2     672       681   1.73%   0.285%
 24   3.836   345  347  352 rBV3     370       700   1.78%   0.293%
 25   4.616   469  475  476 rBV3     656       792   2.01%   0.332%
 
 26   4.659   479  482  485 rVB3     640       837   2.13%   0.351%
 27   4.708   488  490  492 rVB2     468       470   1.20%   0.197%
 28   5.354   594  596  602 rVB4     451       814   2.07%   0.341%
 29   5.415   602  606  610 rBV3     383       631   1.60%   0.264%
 30   5.494   613  619  620 rBV2     461       815   2.07%   0.341%
 
 31   5.732   655  658  662 rBV3     523       731   1.86%   0.306%
 32   5.842   673  676  680 rVB3     564       891   2.27%   0.373%
 33   6.006   698  703  704 rVB3     508       467   1.19%   0.196%
 34   6.043   704  709  710 rVB      652       556   1.41%   0.233%
 35   6.086   713  716  723 rVB3     478       992   2.52%   0.416%
 
 36   6.159   727  728  731 rBV      494       533   1.36%   0.223%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY030725\
  Data File : VY021470.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2025  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1494‐07
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  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\82Y030425S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37   6.183   731  732  735 rBV      514       485   1.23%   0.203%
 38   6.482   778  781  783 rVB2     617       547   1.39%   0.229%
 39   6.738   820  823  825 rBV      489       491   1.25%   0.206%
 40   6.793   829  832  833 rBV3     421       481   1.22%   0.202%
 
 41   6.866   838  844  846 rBV3     652       935   2.38%   0.392%
 42   7.226   901  903  905 rBV2     405       473   1.20%   0.198%
 43   7.421   924  935  937 rBV3    1049      2500   6.36%   1.047%
 44   7.634   960  970  976 rBV3    5484     13990  35.58%   5.861%
 45   7.713   976  983  993 rVB3   11575     27332  69.52%  11.450%
 
 46   7.847  1002 1005 1008 rBV      463       524   1.33%   0.220%
 47   8.061  1033 1040 1050 rVB2    7157     15782  40.14%   6.612%
 48   8.299  1077 1079 1082 rVB2     482       471   1.20%   0.197%
 49   8.402  1094 1096 1099 rBV      426       564   1.43%   0.236%
 50   8.512  1112 1114 1117 rBV3     461       461   1.17%   0.193%
 
 51   8.616  1124 1131 1138 rBV    15347     31286  79.57%  13.107%
 52   8.677  1140 1141 1147 rVB3     370       502   1.28%   0.210%
 53   9.390  1253 1258 1261 rVB3     483       851   2.16%   0.357%
 54   9.561  1285 1286 1289 rBV2     411       501   1.27%   0.210%
 55   9.652  1299 1301 1303 rBV2     533       546   1.39%   0.229%
 
 56   9.676  1303 1305 1309 rVB3     375       521   1.33%   0.218%
 57  10.006  1352 1359 1362 rBV4     585      1069   2.72%   0.448%
 58  10.067  1365 1369 1370 rVV      385       522   1.33%   0.219%
 59  10.109  1370 1376 1384 rVB    21932     39317 100.00%  16.471%
 60  10.249  1397 1399 1402 rVV2     433       458   1.16%   0.192%
 
 61  10.518  1440 1443 1448 rBV3     705      1020   2.59%   0.427%
 62  10.579  1450 1453 1456 rBV2     340       592   1.51%   0.248%
 63  10.963  1513 1516 1519 rVB3     369       482   1.23%   0.202%
 64  11.194  1552 1554 1557 rBV      589       549   1.40%   0.230%
 65  11.298  1567 1571 1573 rVB      670       451   1.15%   0.189%
 
 66  11.420  1583 1591 1597 rBV    17345     30022  76.36%  12.577%
 67  11.511  1604 1606 1609 rVB      728       514   1.31%   0.215%
 68  11.749  1642 1645 1649 rBV2     562       798   2.03%   0.334%
 69  11.859  1661 1663 1666 rVB2     661       685   1.74%   0.287%
 70  12.048  1691 1694 1697 rVB2     608       775   1.97%   0.325%
 
 71  12.127  1703 1707 1711 rVB3     355       601   1.53%   0.252%
 72  12.298  1733 1735 1738 rVB      552       583   1.48%   0.244%
 73  12.408  1748 1753 1759 rVB3    6926     12010  30.55%   5.031%
 74  12.560  1774 1778 1780 rBV2     426       518   1.32%   0.217%
 75  12.859  1824 1827 1830 rVB2     407       531   1.35%   0.222%
 
 76  12.962  1841 1844 1846 rBV2     426       569   1.45%   0.238%

82Y030425S.M Mon Mar 10 12:34:07 2025                                                      Page:  2

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
SOIL-COMP

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
SOIL-COMP

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
SOIL-COMP

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
SOIL-COMP

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
SOIL-COMP



                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY030725\
  Data File : VY021470.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2025  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1494‐07
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  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\82Y030425S.M
  Title     : SW846 8260
 
 77  13.042  1854 1857 1860 rVB2     500       645   1.64%   0.270%
 78  13.346  1903 1907 1912 rBV     5239      7769  19.76%   3.255%
 79  13.438  1919 1922 1924 rVB2     459       523   1.33%   0.219%
 80  13.487  1929 1930 1932 rBV      617       504   1.28%   0.211%
 
 81  13.542  1935 1939 1940 rBV3     549       523   1.33%   0.219%
 82  13.664  1953 1959 1961 rVV2     458       634   1.61%   0.266%
 83  13.706  1964 1966 1971 rVV2     344       510   1.30%   0.214%
 84  13.944  2002 2005 2007 rBV3     375       463   1.18%   0.194%
 85  14.127  2032 2035 2037 rVB2     442       485   1.23%   0.203%
 
 86  14.151  2037 2039 2041 rBV2     639       481   1.22%   0.202%
 87  14.761  2137 2139 2140 rBV      563       455   1.16%   0.191%
 88  15.108  2193 2196 2199 rVB3     377       495   1.26%   0.207%
 89  15.334  2232 2233 2237 rBV2     404       492   1.25%   0.206%
 90  15.529  2263 2265 2267 rBV2     543       479   1.22%   0.201%
 
 91  15.724  2292 2297 2300 rBV      394       767   1.95%   0.321%
 92  15.877  2320 2322 2326 rVB3     424       515   1.31%   0.216%
 93  16.181  2369 2372 2373 rBV2     423       555   1.41%   0.233%
 94  16.236  2376 2381 2382 rBV2     368       536   1.36%   0.225%
 95  16.285  2386 2389 2391 rBV2     409       518   1.32%   0.217%
 
 96  16.419  2409 2411 2413 rBV      652       670   1.70%   0.281%
 97  16.547  2427 2432 2433 rBV3     528       794   2.02%   0.333%
 98  16.651  2446 2449 2453 rVB2     562       702   1.79%   0.294%
 99  16.718  2458 2460 2462 rVB2     698       542   1.38%   0.227%
100  16.742  2462 2464 2466 rBV2     456       520   1.32%   0.218%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:      238701
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY030725\
  Data File : VY021470.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2025  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1494‐07
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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Abundance TIC: VY021470.D\data.ms
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 2.257 2.281
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Abundance TIC: VY021470.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY030725\
  Data File : VY021470.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2025  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1494‐07
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown 2.068                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.068    6.02 ug/l         3291   Pentafluorobenzene          7.707

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Methyl‐3,5‐‐(cyanoethyl)tetrah... 236 C12H16N2OS     1000140‐32‐3 33
 2 2,4(1H,3H)‐Pyrimidinedione, 6‐ch... 191 C4H2ClN3O4     006630‐30‐4 9 
 3 Acetonitrile‐d3                      44 C2D3N          002206‐26‐0 5 
 4 Ethylamine                           45 C2H7N          000075‐04‐7 4 
 5 .alpha.‐Aminoisobutyronitrile        84 C4H8N2         019355‐69‐2 4 

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 57 (2.068 min): VY021470.D\data.ms (-52) (-)
44.0

112.282.0 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #118082: 3-Methyl-3,5--(cyanoethyl)tetrahydro-4-thiopyra
44.0

81.0 236.0142.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #65848: 2,4(1H,3H)-Pyrimidinedione, 6-chloro-5-nitro-
30.0

70.0

191.0113.0

148.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #78: Acetonitrile-d3
44.0

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  43.95  100.00%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  45.10   21.00%

1.80 2.00 2.20 2.40

m/z  38.90   18.61%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY030725\
  Data File : VY021470.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2025  18:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1494‐07
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown 2.068        2.068     6.0  ug/l     3291   1   7.707   27332  50.0
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