
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032122\
  Data File : VY007972.D                                          
  Acq On    : 21 Mar 2022  23:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1864‐08
  Misc      : 4.57g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 36   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\82Y031722S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY007972.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.052    36   38   42 rBV2     907      1178   1.17%   0.193%
  2   2.119    42   49   51 rBV3    3917      8038   8.02%   1.315%
  3   2.211    62   64   66 rVB3    1917      1376   1.37%   0.225%
  4   2.497   109  111  113 rVB3    1792      1268   1.26%   0.207%
  5   2.528   113  116  120 rBV5    3345      5328   5.31%   0.872%
 
  6   4.095   368  373  381 rBV5    1160      3149   3.14%   0.515%
  7   4.723   471  476  480 rVB5    1588      3389   3.38%   0.554%
  8   4.918   502  508  510 rBV3     637      1236   1.23%   0.202%
  9   7.216   882  885  887 rBV3     773      1122   1.12%   0.184%
 10   7.649   952  956  959 rBV4     719      1062   1.06%   0.174%
 
 11   7.716   959  967  973 rVV2   12996     32434  32.35%   5.305%
 12   7.789   973  979  987 rVB2   25492     57491  57.33%   9.404%
 13   8.143  1028 1037 1045 rVB2   14384     31990  31.90%   5.233%
 14   8.685  1119 1126 1135 rBV    40076     78395  78.18%  12.823%
 15  10.179  1362 1371 1378 rBV    57446    100275 100.00%  16.402%
 
 16  10.575  1432 1436 1440 rBV5     795      1266   1.26%   0.207%
 17  10.721  1456 1460 1463 rVB4    1090      1316   1.31%   0.215%
 18  11.490  1580 1586 1594 rVB2   45891     76448  76.24%  12.505%
 19  11.697  1616 1620 1627 rVB7    1805      3684   3.67%   0.603%
 20  12.026  1668 1674 1682 rBV6    1791      4012   4.00%   0.656%
 
 21  12.307  1715 1720 1721 rBV2     894      1104   1.10%   0.181%
 22  12.325  1721 1723 1727 rVB3     931      1233   1.23%   0.202%
 23  12.483  1742 1749 1757 rBV4   47769     86429  86.19%  14.137%
 24  12.813  1799 1803 1806 rVV5    1595      2313   2.31%   0.378%
 25  12.849  1806 1809 1815 rVB5    1362      2361   2.35%   0.386%
 
 26  13.069  1842 1845 1848 rBV5    1529      1913   1.91%   0.313%
 27  13.117  1851 1853 1857 rBV2    1064      1453   1.45%   0.238%
 28  13.258  1872 1876 1880 rBV3    1171      2232   2.23%   0.365%
 29  13.367  1890 1894 1898 rBV4    2635      3793   3.78%   0.620%
 30  13.422  1898 1903 1916 rVB    35137     57913  57.75%   9.473%
 
 31  13.697  1944 1948 1952 rBV4    2493      3904   3.89%   0.639%
 32  13.733  1952 1954 1961 rVB4    1720      3037   3.03%   0.497%
 33  13.965  1988 1992 1996 rVV4    3484      4813   4.80%   0.787%
 34  14.343  2051 2054 2057 rVB4     841      1003   1.00%   0.164%
 35  14.483  2073 2077 2081 rBV5    1252      2425   2.42%   0.397%
 
 36  14.672  2104 2108 2112 rBV3    1877      2581   2.57%   0.422%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032122\
  Data File : VY007972.D                                          
  Acq On    : 21 Mar 2022  23:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1864‐08
  Misc      : 4.57g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 36   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\82Y031722S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.007  2159 2163 2167 rVB5    1994      3377   3.37%   0.552%
 38  15.111  2176 2180 2183 rVB3    1705      2649   2.64%   0.433%
 39  15.239  2197 2201 2204 rVB5    2332      3638   3.63%   0.595%
 40  15.276  2204 2207 2212 rBV6     666      1261   1.26%   0.206%
 
 41  15.416  2227 2230 2232 rBV4    1317      1890   1.88%   0.309%
 42  15.910  2310 2311 2316 rVB3     788      1064   1.06%   0.174%
 43  16.342  2379 2382 2384 rBV3    1227      1344   1.34%   0.220%
 44  16.464  2398 2402 2406 rVB5    1187      2125   2.12%   0.348%
 45  16.672  2433 2436 2438 rVB2     930      1039   1.04%   0.170%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:      611351
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032122\
  Data File : VY007972.D                                          
  Acq On    : 21 Mar 2022  23:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1864‐08
  Misc      : 4.57g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 36   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032122\
  Data File : VY007972.D                                          
  Acq On    : 21 Mar 2022  23:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1864‐08
  Misc      : 4.57g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 36   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.119                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.119    6.99 ug/l         8038   Pentafluorobenzene          7.789

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4(1H,3H)‐Pyrimidinedione, 6‐ch... 191 C4H2ClN3O4     006630‐30‐4 27
 2 Piperazin‐1,4‐diium, 1,4‐di(2‐ch... 310 C10H22Cl4N2    1000273‐25‐6 23
 3 4,6‐dimethyl‐2‐propyl‐1,3,5‐dith... 191 C8H17NS2       1000365‐92‐6 9 
 4 3‐Buten‐2‐one, 4‐(dimethylamino)... 157 C8H15NO2       049582‐71‐0 9 
 5 4,6‐dimethyl‐2‐(propan‐2‐yl)‐1,3... 191 C8H17NS2       104691‐40‐9 7 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 49 (2.119 min): VY007972.D\data.ms (-42) (-)
44.0

207.2

81.9
128.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

70.0

191.0113.0

148.092.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #210883: Piperazin-1,4-diium, 1,4-di(2-chloroethyl)-1,4-di
50.0

27.0
126.071.0 161.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #65988: 4,6-dimethyl-2-propyl-1,3,5-dithiazinane
44.0

71.0

103.0 191.0

2.00 2.20 2.40

m/z  44.00  100.00%

2.00 2.20 2.40

m/z  49.90   63.03%

2.00 2.20 2.40

m/z 207.20   46.03%

2.00 2.20 2.40

m/z  39.10   33.29%

2.00 2.20 2.40

m/z  42.80   30.88%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032122\
  Data File : VY007972.D                                          
  Acq On    : 21 Mar 2022  23:33
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1864‐08
  Misc      : 4.57g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 36   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.119         2.119     7.0  ug/l     8038   1   7.789   57491  50.0
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